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Vorwort des Verwaltungsrates
Liebe Leserinnen und Leser,
der Norddeutsche Verbund fu¨r Hoch- und Ho¨chstleistungsrechnen (HLRN-Verbund) ist ein Zusam-
menschluss der La¨nder Berlin, Bremen, Hamburg, Mecklenburg-Vorpommern, Niedersachsen und
Schleswig-Holstein mit dem Ziel, das Hoch- und Ho¨chstleistungsrechnen in Norddeutschland zu fo¨rdern
und damit insbesondere die Spitzenforschung zu unterstu¨tzen.
Viele Wissenschaftsdisziplinen ko¨nnen sich im internationalen Wettbewerb nur durch die Nutzung ge-
eigneter Rechnerinfrastrukturen behaupten. Typische norddeutsche Forschungsaktivita¨ten im Bereich
der Spitzenforschung sind z.B. erst mo¨glich geworden, nachdem die norddeutschen Ku¨stenla¨nder sowie
Berlin ihren Wissenschaftlern ein Hochleistungsrechnersystem zur Verfu¨gung stellen konnten. VomWis-
senschaftsrat ist diese einzigartige, gemeinsame Anstrengung der sechs La¨nder angemessen gewu¨rdigt
worden und wird damit seit Beginn vom Bund gefo¨rdert. Mit einem Vorlauf von mehreren Jahren konnten
die La¨nder im Jahr 2002 erstmalig ein gemeinsames, u¨ber zwei Standorte verteiltes Hochleistungsrech-
nersystem in Betrieb nehmen.
Mit dieser Publikation wollen wir Ihnen einen Einblick in die Arbeit von Projekten geben, in denen mit
Hilfe unseres Supercomputers (HLRN-II) die Forschung intensiviert und voran gebracht werden konnte.
Der Ausschnitt dokumentiert die verschiedenen Wissenschaftsdisziplinen der norddeutschen Spitzen-
forschung, denen der Verbund ein besta¨ndiger und verla¨sslicher Partner ist.
Der Erfolg des HLRN-Verbundes ist nur durch das große Engagement seiner Mitglieder mo¨glich ge-
worden und wird auch nur durch dieses Engagement weiterleben. Der Verwaltungsrat mo¨chte an dieser
Stelle den beteiligten Personen, die nicht alle namentlich genannt werden ko¨nnen, ganz herzlich danken.
Insbesondere gilt dieser Dank
• der Technischen Kommission und den beiden Betreiberzentren, dem Regionalen Rechenzentrum
fu¨r Niedersachsen in Hannover und dem Konrad-Zuse-Zentrum fu¨r Informationstechnik Berlin, die
in hervorragender Weise die Implementierung und den Betrieb des HLRN u¨bernommen haben,
• den Fachberatern, die im unermu¨dlichen Einsatz u¨berall an den Hochschulen der norddeutschen
La¨nder Wissenschaftler bei der Nutzung des HLRN unterstu¨tzen und das Kompetenznetzwerk des
Verbundes
”
leben“ sowie
• dem Wissenschaftlichen Ausschuss, der in gewissenhafter Weise dafu¨r Sorge tra¨gt, dass die hohe
wissenschaftliche Qualita¨t der Projekte auf dem HLRN-II gewa¨hrleistet wird.
Der Dank des Verwaltungsrates geht aber auch an die Nutzer des HLRN, denn ihre Projekte sind es,
die das Hoch- und Ho¨chstleistungsrechnen in Norddeutschland tragen.
Wenn nun Ihr Interesse geweckt wurde, liebe Leserinnen und Leser, dann sei ein kleiner Ausblick gestat-
tet: Der HLRN-Supercomputer wird regelma¨ßig dem neuesten technischen Stand angepasst. Nach der
Installation des HLRN-I in 2002 und dem seit 2008 genutzten HLRN-II hat der Verbund erste Schritte hin
zum HLRN-III bereits erfolgreich unternommen, um das bestehende Rechnersystem in den na¨chsten
Jahren zeitgerecht zu erneuern. Parallel dazu wird zuku¨nftig die Entwicklung von Methoden und Al-
gorithmen versta¨rkt, um solche Systeme effizienter nutzen zu ko¨nnen. Hierzu braucht es ebenso eine
gro¨ßere Anzahl an gut ausgebildeten Fachkra¨ften. Nachwuchsfo¨rderung wird daher im HLRN-Verbund
eine gro¨ßere Rolle als bisher spielen.
Peter Waue
Niedersa¨chsisches Ministerium fu¨r Wissenschaft und Kultur
Vorsitzender des Verwaltungsrates des HLRN
Das Hochleistungsrechnersystem HLRN-II wurde mit Mit-
teln des Bundesministeriums fu¨r Bildung und Forschung
(BMBF) gefo¨rdert.
Vorwort
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Vorwort der Technischen Kommission
Im Jahr 2002, gut ein Jahr nach der offiziellen Gru¨ndung des HLRN-Verbundes, wurde der erste ge-
meinsame Hochleistungsrechner HLRN-I der beteiligten sechs Bundesla¨nder an den Standorten Berlin
und Hannover in Betrieb genommen. Das System wurde sofort gut angenommen und konnte mit seiner
(nicht nur) im norddeutschen Raum einmaligen Leistung der Wissenschaft wichtige Impulse geben.
Zuna¨chst wurde das Konzept, ein symmetrisches System an zwei Standorten zu betreiben, viel-
fach skeptisch gesehen. Erfolgreiche Forschungs- und Entwicklungsarbeiten zur Schaffung einer Ein-
System-Eigenschaft, einer automatischen Datenspiegelung und eines Betriebskonzepts an zwei Stand-
orten mit gegenseitiger Vertretungsmo¨glichkeit sowie die erho¨hte Verfu¨gbarkeit durch getrennte Infra-
struktur und vieles mehr zeigten aber alsbald, dass die Vorteile die sicher vorhandenen Nachteile mehr
als aufwiegen.
Mit dem HLRN wurde begonnen, ein u¨ber alle beteiligten Bundesla¨nder verteiltes HPC-
Kompetenznetzwerk aufzubauen und stetig weiterzuentwickeln. Dazu geho¨ren spezielle HPC-
Kompetenz in verschiedenen Wissenschaftsdisziplinen, Forschungsaktivita¨ten zur Verknu¨pfung von
Anwendungs- und Methodenwissenschaften, Weiterbildungsangebote zur effizienten Nutzung von HPC
im Verbund, Betrieb von HPC-Systemen und ein fla¨chendeckendes, von den lokalen Rechenzentren
organisiertes Netz von Beratern als Ansprechpartner fu¨r die Nutzer des HLRN.
Im Jahr 2008 wurde dann das Nachfolgesystem HLRN-II in Betrieb genommen. Mit seiner Gesamt-
leistung von ca. 300 TFlop/s liegt der HLRN-II in der Spitzengruppe der deutschen HPC-Systeme. Die
bereits nach kurzer Zeit erreichte Auslastung von u¨ber 85% macht den Bedarf und die Bedeutung des
Systems fu¨r die Wissenschaft deutlich. Der nun vorgelegte Bericht u¨ber wissenschaftliche Projekte am
HLRN-II unterstreicht dieses sehr eindrucksvoll.
Die Wissenschaftler als direkte Nutznießer und alle am HLRN beteiligten Gremien sind der festen
U¨berzeugung, dass es sich beim HLRN um ein Erfolgsmodell handelt, das im Interesse der Spitzen-
forschung fortgefu¨hrt werden muss. Aus diesem Grund ist inzwischen das Verfahren zur Beschaffung
eines HLRN-III angelaufen. Auch beim HLRN-III wird es fu¨r die Technische Kommission eine große Her-
ausforderung sein, Anforderungen wie ho¨chste Rechenleistung durch modernste Technologie, deren
Nutzbarkeit in konkreten wissenschaftlichen Fragestellungen, Energieeffizienz, Ein-System-Eigenschaft
u.v.m. miteinander zu verknu¨pfen. Dieses wird nur auf der Basis unseres Kompetenznetzwerks gelingen,
das kontinuierlich weiterentwickelt und ausgebaut wird.
Ralf Bro¨ck
Rechenzentrum der Universita¨t Kiel
Vorsitzender der Technischen Kommission des HLRN
Vorwort
vInhaltsverzeichnis
Einleitung 1
Chemie 3
Theoretische Untersuchung multivalenter Wechselwirkungen
D. Mollenhauer, B. Paulus . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4
Ab-initio-molekulardynamische Simulationen des Protonentransfers in Aminosa¨uren und klei-
nen Peptiden
B. Schmidt, T. Frigato, Ch. Schu¨tte . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 6
Periodic density functional theory calculations of methanol and vanadium oxide aggregates
cerium oxide: geometrical electronic structures, vibrational properties, reactivity
C. Popa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 8
Moleku¨ldynamiksimulation an licht- und spannungsabha¨ngigen Enzymen
M.A. Mroginski, S. Kaminski, T. Utesch . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 10
Quanteneffekte in Lithium-basierten Wasserstoffspeicher-Materialien
D. Sebastiani . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 12
Theoretische Untersuchung von MgF2-Oberfla¨chen
C. Mu¨ller, B. Paulus . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14
Redox-Active MOF-5 Isotypes: Novel Entatic State Catalysts?
A. Mavrantonakis, J. Sauer . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16
Selective oxidation of propane by vanadium oxide sites supported on silica
J.W. Liu, F. Mohamed, J. Sauer . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18
The interaction of Au with γ-Al2O3 surfaces
G. Feng, M. V. Ganduglia-Pirovano, J. Sauer . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 20
Ab Initio MD study of the solvation structure and EPR spectrum of Fremy’s salt in water-
methanol solutions
D. Sebastiani . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22
Hybrid Hartree-Fock/Dichtefunktionaltheoriestudie zur Rolle von Ceroxid in der oxidativen De-
hydrogenierung von Methanol auf getra¨gertem Vanadiumoxid
J. Paier . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 24
Molecular dynamics simulations of motor and proton transporter proteins
A.-N. Bondar . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26
Graphene on ferromagnetic surfaces and its functionalization
with water and ammonia
E. Voloshina, B. Paulus, Yu. Dedkov . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28
Defect engineering in TiO2 – from bulk to nanostructures
P. Dea´k, B. Aradi . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
First Principles Molecular Dynamics Simulations of Di- and Tripeptides on Titanium Dioxide
Surfaces
W. Friedrichs, W. Langel, L. Colombi Ciacchi, S. Ko¨ppen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 32
Molecular simulation studies of the interaction of weakly coordinating ions with biological inter-
faces
D. Gabel, K. Karki, D. Roccatano . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34
Kollektive Pha¨nomene in Lipidmembranen: Dynamik und die Rolle von Peptiden bei Porenbil-
dung und Fusion
M. Mu¨ller, K.Ch. Daoulas, M. Fuhrmans, M. Ho¨mberg, G. Marelli . . . . . . . . . . . . . . 36
Simulation der Dynamik von Polymersystemen: Gleiten von Tro¨pfchen auf deformierbaren
Oberfla¨chen und Kinetik der Strukturbildung in mehrkomponentigen Systemen
M. Mu¨ller, A. Galuschko, F. Le´onforte, M. Mu¨layim, N. Tretyakov . . . . . . . . . . . . . . . 38
Inhaltsverzeichnis
vi
Geowissenschaften 41
Planetenentwicklung und Leben
U. Langematz, M. Kunze, A. Hamann-Reinus . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 42
Atmospha¨rische Dynamik und Chemie terrestrischer Exoplaneten
H.Rauer, M.Godolt . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44
Project on Solar Effects on Chemistry and Climate including Ocean Interactions (ProSECCO)
U. Langematz, A. Kubin . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46
Stratospheric Change and its Role for Climate Prediction (SHARP)
U. Langematz, S. Meul, S. Oberla¨nder . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 48
Berechnung der Wasserdampfkonzentrationen aus Limb-Messungen des Satelliteninstrumen-
tes SCIAMACHY
K. Weigel, W. Lotz, M. Vountas . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50
Global and regional ocean-ice simulations using FESOM: Toward applications with variable
resolution and regional focus
P. Lemke, Q. Wang, D. Sidorenko, S. Danilov, J. Schro¨ter, L. Nerger . . . . . . . . . . . . 52
Die Entwicklung der tropischen Regenzone im spa¨ten Neogen
G. Jung, M. Prange, M. Schulz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54
Modellierung und Simulation von Tsunami-Ausbreitung und -U¨berflutung
W. Hiller, N. Rakowsky, S. Harig, A. Fuchs . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 56
Atmospha¨rische Feuchtetransporte und thermohaline Zirkulation: Untersuchung mo¨glicher
Ru¨ckkopplungsmechanismen fu¨r abrupte Klimaschwankungen
M. Prange, H. Liu, M. Schulz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58
Der Effekt submesoskaliger Turbulenz auf den Gasaustausch zwischen Ozean und Atmo-
spha¨re
C. Eden . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60
Simulation von Zukunftsszenarien fu¨r das O¨kosystem der Ostsee
T. Neumann, I. Kuznetsov, R. Friedland . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 62
Ausbreitungswege von Na¨hrstoffen und Zeitskalen von Na¨hrstofftransporten in der Ostsee
H. Radtke, Th. Neumann . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 64
Dichtestro¨mungen in Hervey Bay (Australien)
U. Gra¨we . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 66
Regionale Anpassungsstrategien fu¨r die deutsche Ostseeku¨ste (RADOST)
U. Gra¨we, H. Burchard . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 68
Simulation von Luftstro¨mungen in Sta¨dten mit innovativen Turbulenzmodellen
S. Raasch, M. Letzel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70
Auswirkungen des prognostizierten Klimawandels auf die Sediment- und Hydrodynamik im
Ostfriesischen Wattenmeer
J.-O. Wolff, K.A. Lettmann, S. Grashorn . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 72
Grobstruktursimulationen zum Einfluss der Turbulenz in Wolken auf das Tropfenwachstum
S. Raasch, T. Franke . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 74
Darstellung der konvektiven Grenzschicht wa¨hrend Kaltluftausbru¨chen in Wetter- und Klima-
modellen
M. Gryschka, J. Kampmeyer . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 76
Numerische Simulation zur Wechselwirkung der Atmospha¨re mit der Tragflu¨gelumstro¨mung
S. Raasch, C. Helmke . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 78
Entwicklung und Validierung eines Grobstruktursimulationsmodells zur Berechnung der
Stro¨mungsverha¨ltnisse inner- und außerhalb von Offshore-Windparks
G. Steinfeld . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 80
Hochauflo¨sende Grobstruktursimulationen atmospha¨rischer Grenzschichtturbulenz
R. Heinze, S. Raasch . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 82
Auswirkungen des Klimawandels auf die Zirkulation des Atlantischen Ozeans
E. Behrens, C.W. Bo¨ning . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 84
Investigating the role of ocean ventilation in anthropogenic CO2 uptake and sequestration via
Green functions
A. Oschlies, I. Kriest . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 86
Einfluss von Remineralisierungsparametern auf globale biogeochemische Ozeanmodelle
A. Oschlies, I. Kriest . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 88
Inhaltsverzeichnis
vii
Ventilation der Sauerstoffminimumzonen in den tropischen Ozeanen
F.U. Schwarzkopf, C.W. Bo¨ning . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 90
Simulation des vergangenen, heutigen und zuku¨nftigen Klimas
M. Latif, N.S. Keenlyside . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 92
Ingenieurwissenschaften 95
Numerische Simulation der Aktiven Stro¨mungsbeeinflussung auf einer Hochauftriebskonfigu-
ration
T. Ho¨ll, F. Thiele . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 96
Fluidik-Elemente zur aktiven Stro¨mungskontrolle
J. Sesterhenn, M. Lemke . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 98
Numerische Simulation und Analyse einer Statorkaskade mit aktiver Stro¨mungskontrolle
C. Gmelin, M. Steger, E. Wassen, F. Thiele . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 100
Optimal control to reduce supersonic jet-noise with porous media
J. Schulze, J. Sesterhenn . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 102
Untersuchung und Beeinflussung von Breitbandla¨rm in Turbomaschinen mit neuartigen hybri-
den Simulationsverfahren
B. Greschner, F. Thiele . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 104
Further development of DES for the simulation of complex turbulent flows
C. Mockett, B. Greschner, L. Wang, F. Thiele . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 106
Untersuchung und Beeinflussung des Breitbandla¨rms von Triebwerksdu¨sen durch Modifikation
der Du¨senkante
D. Eschricht, F. Thiele . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 108
Numerische Untersuchungen der Stro¨mung von Kristallschmelzen beim Czochralski-Verfahren
R. Fornari . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 110
Numerical Investigation of Noise Generation and Reduction in Turbofan Engines
M. Steger, U. Michel, F. Thiele . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 112
Numerische Simulation und Analyse der Interaktion von Stro¨mung und Schall in einem stehen-
den Verdichterringgitter
R. van Rennings, M. Steger, K. Ehrenfried, F. Thiele . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 114
Numerical Simulation of the Flow around a Generic Vehicle Using Active Flow Control
S. Eichinger, F. Thiele, E. Wassen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 116
Untersuchungen zur Reduzierung des turbulenten Widerstands durch wellenfo¨rmige Lamellen
F. Kramer, E. Wassen, F. Thiele . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 118
Oxidized silicon nanowires as biomolecular sensors: ab initio structural and electronic analysis
L. Colombi Ciacchi . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 120
Computational Combinatorial Materials Science study to optimize the band gap for metal-oxide
based materials for their usage in photoelectrolysis cells
L. Ma¨dler, T. Heine . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 122
3D Modeling of Hydrothermal Plumes
M. Walter, Y. Tao . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 124
Thermalgetriebene Vermischung turbulenter Konvektionsstro¨mungen in einem geschlossenen
Container
R. Groll, C. Zimmermann . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 126
Bestimmung der Rollda¨mpfung moderner Schiffsformen mit Hilfe von experimentellen und nu-
merischen Untersuchungen komplexer Stro¨mungsvorga¨nge
M. Abdel-Maksoud, S. Handschel, J.P. Soproni . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 128
Entwicklung und Implementierung der hybriden RANS LES Modelle zur Berechnung der
Stro¨mung im Heckbereich von Schiffen
N. Kornev, A. Taranov, E. Shchukin, M.Walter . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 130
Untersuchung der physikalischen Mechanismen zur Erho¨hung des Wa¨rmeu¨berganges auf Del-
lenoberfla¨chen
J. Turnow, N. Kornev, E. Hassel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 132
Untersuchung von reaktiven turbulenten Mischungsvorga¨ngen bei hohen Schmidt-Zahlen mit
besonderer Beru¨cksichtigung der Mikromischung
M. Walter, N. Kornev, E. Hassel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 134
Inhaltsverzeichnis
viii
Simulation des U¨berziehens von Triebwerkseinlaufstro¨mungen mit fortschrittlichen Turbulenz-
modellen
R. Radespiel, A. Probst . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 136
Dreidimensionale Stro¨mungssimulation einer gesamten Flugzeugturbine zur Untersuchung der
Einflu¨sse von Temperaturunregelma¨ßigkeiten am Eintritt auf den Abgasstrahl
J. Seume, R. Adamczuk . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 138
Unsteady Work Optimized Turbine
J. Seume, M. Biester, M. Henke . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 140
Reynolds-Spannungs-Modellierung fu¨r komplexe 3D-Stro¨mungsprobleme in der Flugzeug-
Aerodynamik
R. Radespiel, R.-D. Ce´cora . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 142
Berechnung von instationa¨ren Stro¨mungen in Hochleistungsradialventilatoren
G. Brenner, Y. Yang, A. Lucius . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 144
Numerical Simulation of Jet Actuation over Swept High Lift Airfoil
R. Radespiel, S. Mahmood . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 146
Zeitaufgelo¨ste Simulation von abgelo¨sten Stro¨mungen in Stro¨mungsmaschinen mit Turbulenz
auflo¨sendend Modellen
G. Brenner, A. Lucius . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 148
Numerische Simulationen zur Wirkungsweise laserinduzierter Beeinflussungsmethoden fu¨r
Hochgeschwindigkeitsgrenzschichten
R. Radespiel, D. Heitmann . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 150
Systemspezifische Schmierfilmdissipation in den radialen und axialen Lagerstellen
von Abgasturboladern unter realen Betriebsbedingungen mit unterschiedlichen
O¨lzufu¨hrungsrandbedingungen
J. Seume, H. Ra¨tz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 152
Numerical Investigation of Interference Effects of the Horizontal and the Vertical Tail Planes on
Transport Aircraft
R. Radespiel, V. Nallapula . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 154
Physik 157
Berechnung eichvarianter Greenscher Funktionen in der Gitter-QCD mit Hilfe von Monte-Carlo-
Simulationen
M. Mu¨ller-Preussker, E.-M. Ilgenfritz, A. Sternbeck . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 158
Determination of upper and lower Higgs boson mass bounds from a chirally invariant lattice
Higgs-Yukawa model
M. Mu¨ller-Preussker, K. Jansen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 160
Twisted Mass-Gitter-QCD bei endlicher Temperatur
M. Mu¨ller-Preussker (fu¨r die tmfT-Kollaboration) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 162
Precision charm physics with Nf = 2 dynamical quarks
R. Sommer, U. Wolff . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 164
B-physics from lattice QCD
A. Shindler (for the European Twisted Mass Collaboration) . . . . . . . . . . . . . . . . . . 166
Skalierungsgesetze fu¨r die Manteldynamik in Exoplaneten
J. Oberst, L. Noack . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 168
Functionalization of semiconductor nanowires
A.L. da Rosa, N.H. Moreira, Th. Frauenheim . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 170
Verschmelzung von Neutronensternen
C. La¨mmerzahl, S. Rosswog . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 172
Magnetic fields in galaxy clusters
C. La¨mmerzahl, M. Brueggen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 174
3D Strahlungstransport & Rechnungen mit dem PHOENIX/3D Code
P. Hauschildt . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 176
Ab initio Theorie elektronischer und magnetischer Sto¨rstellen in Graphen und verwandten Ma-
terialien
A. Lichtenstein, T. Wehling . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 178
Lattice QCD at Physical Quark Masses
G. Schierholz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 180
Inhaltsverzeichnis
ix
Komplexer metallischer Magnetismus stark korrelierter U¨bergangsmetalloxide
F. Lechermann . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 182
Ab-initio-Berechnung der thermophysikalischen Eigenschaften von Materie unter extremen Be-
dingungen
R. Redmer, M. French, B. Holst, W. Lorenzen, A. Becker, K.-U. Plagemann, C. Tro¨tschler 184
Nichtlineare Licht-Materie-Dynamik in finiten Vielteilchensystemen: Cluster in intensiven IR-,
VUV-, und XUV-Laserfeldern
Th. Fennel, J. Ko¨hn, M. Arbeiter, Ch. Peltz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 186
Adsorption of Organic Molecules on Wide-Gap Insulators
W. Chen, C. Tegenkamp, H. Pfnu¨r . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 188
Numerische Plasmasimulationen von Himmelsko¨rpern
U. Motschmann, H. Kriegel, S. Wiehle . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 190
Untersuchung der Plasmaumgebung des Kometen 67P/Churyumov-Gerasimenko
K.-H. Glaßmeier, C. Koenders . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 192
Numerical simulations of an infalling subcluster: A comparative study
W. Schmidt, J. Schulz, E. Le´veˆque . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 194
Quanten-Monte-Carlo fu¨r korrelierte Quantensysteme im und abseits des thermischen Gleich-
gewichts
Th. Pruschke, A. Honecker, S. Fuchs, A. Kalz, A. Dirks . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 196
First principle simulations of classical and quantum charged-particle systems
M. Bonitz, K. Balzer, S. Bauch, T. Ott . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 198
Nichtkollinearer Magnetismus auf Oberfla¨chen durch Spin-Bahn-Kopplung
S. Schro¨der, P. Ferriani, S. Heinze . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 200
Untersuchung strukturregulierender Parameter fu¨r kurze und lange Chromatinfasern durch
Monte-Carlo-Simulationen
G. Wedemann . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 202
Methodenentwicklung 205
MR-Search: Ein Framework fu¨r massiv-parallele Graphensuche mit MapReduce
A. Reinefeld, T. Schu¨tt, R. Maier . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 206
Effiziente Nutzung heterogener Manycore-Systeme
A. Reinefeld, Th. Steinke, K. Peter, S. Borchert . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 208
Distributed branch-and-cut methods to solve previously intractable optimization instances
M. Gro¨tschel, Y. Shinano . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 210
Hochskalierende Datenassimilationsverfahren zur Kombination von numerischen Modellen mit
Beobachtungsdaten
W. Hiller, L. Nerger . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 212
Skalierbarkeit globaler Simulationen zur Bestimmung der weltweiten Zirkulation
W. Hiller, K. Fieg, S. Harig, J. Schro¨ter, S. Danilov . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 214
Effiziente Generierung interaktiv nutzbarer 3D-Filme aus massiv-parallelen Simulationen
S. Olbrich, M. Vetter . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 216
Anhang 219
Organisationsstruktur des HLRN . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 220
Technik des HLRN-II-Systems . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 221
Inhaltsverzeichnis
xInhaltsverzeichnis
1Einleitung
Der Norddeutsche Verbund fu¨r Hoch- und Ho¨chstleistungsrechnen (HLRN) ist ein seit 2001 bestehendes
Gemeinschaftsprojekt der sechs norddeutschen Bundesla¨nder Berlin, Bremen, Hamburg, Mecklenburg-
Vorpommern, Niedersachsen und Schleswig-Holstein. Es koordiniert die u¨berregionale Verfu¨gbarkeit
eines Computersystems der ho¨chsten Leistungsklasse und dessen Nutzung durch die Forschung. Der
Verbund betreibt gemeinschaftlich einen Supercomputer, der anteilig an den beiden Standorten Konrad-
Zuse-Zentrum fu¨r Informationstechnik Berlin (ZIB) und Regionales Rechenzentrum fu¨r Niedersachsen
(RRZN) an der Leibniz Universita¨t Hannover installiert ist. Die gegenwa¨rtige Rechnergeneration HLRN-
II stellt den Anwendern eine Spitzenleistung von 300 TFlop/s (das sind 3 · 1014 Rechenoperationen pro
Sekunde) zur Verfu¨gung.
Der HLRN repra¨sentiert einen sehr ambitionierten und strukturell modernen Interessenverbund,
dessen Aktivita¨ten die erfolgreiche Bearbeitung wissenschaftlicher Fragestellungen von nationalem
und internationalem Interesse ermo¨glichen. Durch Bu¨ndelung der norddeutschen Ressourcen ist
es gelungen, eine hervorragende Infrastruktur fu¨r anspruchsvolle simulationsbasierte Forschung auf
Ho¨chstleistungsrechnern zu etablieren.
Der HLRN-Verbund hat bislang etwa 500 Großprojekte unterstu¨tzt. Bei der Nachfrage der Wissenschaft-
ler nach der Unterstu¨tzung durch den HLRN ist eine stark steigende Tendenz zu verzeichnen. Dies gilt
insbesondere in Bezug auf den Ho¨chstleistungssektor. Die Zuteilung von Ressourcen wird durch den
Wissenschaftlichen Ausschuss gutachterlich geregelt. Der Ausschuss pru¨ft die hohe wissenschaftliche
Qualita¨t der Fragestellungen wie auch die unabdingbare Notwendigkeit, sie auf einem Rechner der
ho¨chsten Leistungsklasse zu bearbeiten. Die deutliche Zunahme von Großprojekten, welche mit meh-
reren hundert bis mehreren tausend parallelen Rechenprozessen wissenschaftliche Untersuchungen
durchfu¨hren, die bislang nicht realisierbar waren, unterstreicht die große Bedeutung des HLRN-Systems
im Bereich des Capability Computing.
Mit der Zulassung auf dem HLRN-System erhalten die Projekte Zugriff auf das Netzwerk des Verbunds.
Die inhaltliche Vielfalt und organisatorische Breite des HLRN-Netzwerks sind eine besondere Sta¨rke
des Verbunds, sie ermo¨glichen den Wissenstransfer zwischen den am HLRN ta¨tigen Experten unter-
schiedlicher Disziplinen. Der Verbund bemu¨ht sich besonders um die Verknu¨pfung von Anwendungs-
wissenschaften, deren Fragestellungen nur durch den Einsatz von Hochleistungsrechnern beantwortet
werden ko¨nnen, mit Methodenwissenschaften, deren Forschungsergebnisse die wirklich effiziente Nut-
zung der Hochleistungsrechner u¨berhaupt erst ermo¨glichen: Im Zentrum der Zusammenarbeit steht die
fortlaufende Erweiterung der Machbarkeitsgrenzen fu¨r Anwendungssimulationen durch den Einsatz und
die Weiterentwicklung methodischer Kompetenz.
Das Norddeutsche Kompetenznetzwerk Wissenschaftliches Rechnen am HLRN wird durch seine aktive
Nutzergemeinschaft wie auch durch eine Vielzahl von engagierten Beratern in den sechs beteiligten
Bundesla¨ndern getragen: Jedem Forschungsprojekt ist ein Fachberater und ein lokaler Betreuer zu-
gewiesen, deren Aufgabe die Unterstu¨tzung der Projektbeteiligten und die Einbindung in den Kompe-
tenzverbund ist. Ein wichtiger Aspekt bei der Gestaltung des Beraternetzwerks ist das Bestreben, allen
Projekten eine auf ihren Bedarf zugeschnittene duale methoden- und anwendungswissenschaftliche
Unterstu¨tzung anzubieten. Wegen des breiten wissenschaftlichen Spektrums der Forschung am HLRN
kann ein solches Ziel nur im Rahmen eines Netzwerks realisiert werden. Das Beratungsangebot wird
von den Nutzern sehr umfangreich in Anspruch genommen. Das Kompetenznetzwerk stellt zugleich die
hohe Ausnutzung der Infrastruktur sicher und bu¨rgt fu¨r die Nachhaltigkeit der geta¨tigten Investitionen.
Die signifikant vera¨nderten Nutzungsmo¨glichkeiten der Hardware, welche mit dem Wechsel zur derzeit
aktuellen zweiten Rechnergeneration HLRN-II verknu¨pft waren, konnten mit Unterstu¨tzung des Netz-
werkes beeindruckend zu¨gig durch die wissenschaftlichen Anwendungen nachvollzogen werden. Fu¨r
den Betrieb des Computersystems resultierte daraus eine latenzfrei hohe Auslastung des gesamten
verfu¨gbaren Kontingents fu¨r alle Ausbaustufen. Zugleich war eine bemerkenswert rasche Fortentwick-
lung der Nutzungsprofile festzustellen, z.B. in Gestalt der Skalierung der Anwendungen. Diese Indika-
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2toren besta¨tigen die erfolgreiche Kompetenzentwicklung in Bezug auf die Verknu¨pfung von Methoden-
und Anwendungswissenschaften im HLRN-Verbund.
Der HLRN bietet seinen Nutzern fu¨r ihre unterschiedlichen Bedu¨rfnisse unterschiedliche Hardwarenut-
zungskonzepte im Supercomputingbereich an. Zur Sicherstellung einer nutzungsgerechten Hardware-
ausstattung in der Gegenwart und fu¨r die Zukunft stehen der Wissenschaftliche Ausschuss und die Tech-
nische Kommission u¨ber die Fachberater in sta¨ndigem Austausch mit den Anwendern. So werden unter
anderem, koordiniert durch den Wissenschaftlichen Ausschuss, ausgewa¨hlte Simulationsverfahren, die
einen signifikanten Anteil der verfu¨gbaren Rechenkapazita¨t in Anspruch nehmen, durch ein Experten-
team optimiert. Der Verbund fu¨hrt ferner regelma¨ßig Workshops an verschiedenen HLRN-Standorten
durch, deren Ziel die Fo¨rderung von Methodenkompetenz sowie die Unterstu¨tzung von neuen (aber
auch altgedienten) Nutzern im Umgang mit der anspruchsvollen Hardware ist.
Der vorliegende Bericht fasst die auf dem Supercomputersystem des HLRN durchgefu¨hrte Forschung
in Form von Projektberichten der derzeit aktiven Großprojekte zusammen. Die Gruppierung der aus-
gewa¨hlten Kurzbeitra¨ge erfolgt getrennt nach den Themenbereichen Chemie, Geowissenschaften, In-
genieurwissenschaften, Physik undMethodenentwicklung. Er stellt nach Ansicht der Herausgeber einen
eindrucksvollen Beleg fu¨r die Leistungsfa¨higkeit des Verbundes und seiner Wissenschaftler dar.
Fu¨r den Wissenschaftlichen Ausschuss des HLRN
Prof. Dr. Volkard Linke
Freie Universita¨t Berlin
Institut fu¨r Theoretische Physik
Prof. Dr.-Ing. Thomas Rung
Technische Universita¨t Hamburg-Harburg
Institut fu¨r Fluiddynamik und Schiffstheorie
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4Mehrfachbindende Moleku¨le auf Goldnanopartikeln fu¨r die Medizin
Theoretische Untersuchung multivalenter Wechselwirkungen
D. Mollenhauer, B. Paulus, Institut fu¨r Chemie
und Biochemie, Freie Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Das Versta¨ndnis multivalenter Wechselwirkun-
gen ist fu¨r die Beantwortung zentraler Fragestel-
lungen im Bereich der Bio- und Materialwissen-
schaft von entscheidender Bedeutung.
• Die Wechselwirkung von Pyridinderivaten mit ei-
nem Goldnanopartikel wird in Bezug auf die
Bindungsenergie, die Bindungsstruktur und die
Bindungsnatur mit Hilfe von quantenchemischen
Methoden untersucht.
• Der Einfluss einfacher Substituenten am Pyridin
auf die Bindung zum Goldsystem wird erforscht.
• Quantenchemische Berechnungen von monova-
lenten im Vergleich zu multivalenten Pyridinde-
rivaten in Wechselwirkung mit einem Goldnano-
partikel ko¨nnen Einblick in die Rolle von elek-
tronischen Effekten in multivalenten Wechselwir-
kungen geben.
Multivalenz beschreibt die Wechselwirkung zwi-
schen einem Ligandensystem, welches mehre-
re identische Bindungsstellen besitzt, und einem
mehrfach pra¨sentem Akzeptorsystem. Multivalente
Systeme zeigen einzigartige kollektive Eigenschaf-
ten, welche sich von denen der entsprechenden
Monovalenten unterscheiden. Diese ermo¨glichen
neue Strategien fu¨r die Herstellung von Medika-
menten und Reagenzien fu¨r die Biochemie, die
Biologie und die Materialwissenschaften. Im Rah-
men eines Projektes mit experimentellen und theo-
retischen Ansa¨tzen untersuchen wir die elektroni-
schen Effekte in multivalenten Systemen mit Hilfe
von quantenchemischen Berechnungen.
Das besondere Interesse unserer Untersuchun-
gen gilt mono- und multivalenten Pyridinderivaten
in Wechselwirkung mit Gold-Nanopartikeln. An-
wendungen von Goldnanopartikeln, beladen mit
Liganden, sind vor allem in der bioorganischen
und medizinischen Chemie, wie beispielsweise der
Diagnostik, zu finden. Pyridin ist eines der am
ha¨ufigsten vorkommenden heterocyclischen Bau-
steine in Pharmazeutika und Naturprodukten und
eignet sich somit als Modellsystem fu¨r unsere Be-
rechnungen. Fu¨r Pyridin sind Wechselwirkungen
mit Oberfla¨chen (und Oberfla¨chen von Nanoparti-
keln) generell durch eine Bindung u¨ber das freie
Elektronenpaar des Stickstoffatoms oder durch ei-
ne Bindung des π-Systems mo¨glich, wobei hier
das Moleku¨l flach zur Oberfla¨che koordiniert. Die
flache Bindung kann unterschiedlich erfolgen, so
kann sich das Zentrum des Ringsystems oder ver-
schiedene Atome des Pyridinringes u¨ber einem
Goldatom befinden. Mit Hilfe der Untersuchun-
gen soll die Bindungssituation von Pyridinderiva-
ten mit einem Goldnanopartikel untersucht wer-
den. Von hohem Interesse ist die Fragestellung,
ob einfache Substituenten, wie die Methoxy- oder
die Dimethylamino-Gruppe, in Position 4 am Py-
ridin die Bindungssituation vera¨ndern. Miteinan-
der verlinkte Pyridinderivate werden als multiva-
lente Moleku¨le in Wechselwirkung mit einem Gold-
nanopartikel untersucht und mit den entsprechen-
den monovalenten Wechselwirkungen verglichen.
Der Einfluss von verschiedene Linkern, die Einheit,
welche zwei Pyridinmoleku¨le miteinander verbin-
det, wird dabei na¨her beleuchtet.
Zu Beginn des Projektes wurde nach einer
quantenchemischen Methode gesucht, mit wel-
cher die Pyridin-Gold-Wechselwirkung beschrie-
ben werden kann. Dazu erfolgte die Untersuchung
des Pyridin-Gold-Komplexes, also die Wechselwir-
kung von Pyridin mit einem Goldatom. Wellenfunk-
tionsbasierte Methoden sowie verschiedene an-
gena¨herte Funktionale der Dichtefunktionaltheorie
wurden fu¨r verschiedene Bindungsstellen getes-
tet und mit einer Benchmark-Methode verglichen
[1]. Ein DFT-Funktional, anzuwenden mit der ent-
sprechenden Dispersionskorrektur D3 [2], welches
die verschiedenen Bindungsstellen im Vergleich
zur Bechmarkmethode akkurat beschreiben kann,
wurde ermittelt und kann nun auf gro¨ßere Systeme
angewendet werden.
Ein Goldnanopartikel wird in unserem theoreti-
schem Modell als Gold(111)-Oberfla¨che simuliert,
welches die stabilste Oberfla¨che fu¨r Goldsyste-
me darstellt. Die Wechselwirkung zwischen dem
Pyridin und der Gold(111)-Oberfla¨che kann durch
einen Cluster-Ansatz oder einen periodischen An-
satz erfolgen.
Berechnungen unter Zuhilfenahme des Cluster-
Ansatzes haben den Vorteil, dass hoch korre-
lierte, wellenfunktionsbasierte Methoden, wie die
Sto¨rungstheorie oder der Coupled-Cluster-Ansatz,
verwendet werden ko¨nnen. So untersuchen wir
Cluster der Gro¨ße Au7-Au10. Die Cluster werden
so aufgebaut, dass sie einem Ausschnitt einer
Gold(111)-Oberfla¨che a¨hneln. Die Adsorption von
Pyridin und 4-Dimethylaminopyridin (DMAP), mit
erho¨hter Elektronendichte des aromatischen Rin-
ges, wird in unterschiedlichen Bindungssituatio-
nen untersucht. Der Einfluss des Substituenten
Chemie
5Abbildung 1: Die Wechselwirkung von verschiedenen Pyridinderivaten mit einem Goldnanopartikel. Fragestellun-
gen unserer Untersuchungen sind:
A) Bindet nicht substituiertes Pyridin mit dem Stickstoffatom oder flach an eine Gold-Oberfla¨che?
B) Wie beeinflussen Substituenten am Pyridin die Bindungssituation zu dem Goldsystem?
C) Spielen elektronische Effekte in multivalenten Wechselwirkungen eine Rolle? Vergleich mono- und
multivalenter Wechselwirkungen am Beispiel DMAP vs 2-DMAP
D) Wie ist der Einfluss des Linkers (starrer vs flexibler Linker)?
auf die Bindungsenergie in verschiedenen Bin-
dungssituationen im Vergleich zum nicht substitu-
ierten Pyridin steht dabei im Mittelpunkt des In-
teresses. Des weiteren wird der Einfluss von Gol-
datomen in der 2. Schicht und zusa¨tzlichen Gol-
datomen auf der 1. Schicht untersucht. Bisherige
Berechnungen zeigen, dass letztere eine starke
Erho¨hung der Bindungsenergie zum Pyridinderivat
bewirken ko¨nnen. Gro¨ßere Gold-Cluster (mit mehr
als 19 Gold-Atomen) werden verwendet, um die
Bindung verschiedener bivalenter Moleku¨le, wie
dem 2-DMAP (zwei DMAP Moleku¨le verknu¨pft),
zu studieren. Als Nachteil des Cluster-Ansatzes
sei genannt, dass aufgrund der begrenzten Sys-
temgro¨ße keine ausgedehnte Oberfla¨che simuliert
werden kann.
Mit Hilfe von periodischen Berechnungen kann
die elektronische Struktur der Oberfla¨che sehr
gut beschrieben werden. Allerdings sind stan-
dardma¨ßig nur effektive Einteilchen-Na¨herungen
des Hamiltonoperators und damit HF und DFT-
Rechnungen mo¨glich. Diese Art von Metho-
den ko¨nnen dispersive Wechselwirkungen, wel-
che wichtig fu¨r das zu beschreibende Sys-
tem sind, nicht erfassen, sodass post-DFT-
Dispersionskorrekturen notwendig sind. Die mo-
novalenten Wechselwirkungen von Pyridin und
substituiertem Pyridin, wie 4-Methoxypyridin (MP)
oder DMAP, werden hier untersucht. So geschieht
die Wechselwirkung fu¨r Pyridin mit einem Gold-
system u¨ber das Stickstoffatom, wa¨hrend sie fu¨r
fu¨r MP als flach anbindend vermutet wird. Die Un-
tersuchung multivalenter Moleku¨le auf der Ober-
fla¨che fu¨hrt sehr schnell zu sehr großen Syste-
men, da sich die Anzahl der Goldatome drastisch
erho¨ht und die Einheitszelle so erweitert werden
muss, dass Moleku¨l-Moleku¨l-Wechselwirkungen
vernachla¨ssigt werden ko¨nnen.
Quantenchemisch liefert der Cluster-Ansatz ei-
ne gute Beschreibung des Pyridin-Goldsystems,
wa¨hrend der periodische Ansatz wiederum eine
gute Beschreibung der ausgedehnten Oberfla¨che
liefert. Beide Ansa¨tze in Kombination und im Ver-
gleich ermo¨glichen ein tieferes Versta¨ndnis der
Wechselwirkung von verschiedenen Pyridinderiva-
ten mit einem Goldsystem und lassen Aussagen
u¨ber elektronische Effekte in multivalenten Wech-
selwirkungen zu.
Mehr zum Thema
1. D. Mollenhauer, J. Floß, H.-U. Reissig, E. Volos-
hina and B. Paulus, J. Comp. Chem., accepted.
2. S. Grimme, J. Antony, S. Ehrlich, H. Krieg, J.
Chem. Phys. 132, 154104 (2010).
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6Hu¨pfende Protonen als Bru¨cke zwischen Wasser und Proteinen
Ab-initio-molekulardynamische Simulationen des Protonentransfers in
Aminosa¨uren und kleinen Peptiden
B. Schmidt, T. Frigato, Ch. Schu¨tte, Institut fu¨r
Mathematik, Freie Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Protonentransfer-(PT)-Reaktionen spielen eine
wesentliche Rolle fu¨r Struktur und Funktion von
Proteinen. In diesem Projekt wird die Bildung von
Zwitterionen (PT zwischen Endgruppen) und die
Bildung von Salzbru¨cken (PT zwischen geeigne-
ten Seitenketten) untersucht.
• Als Modellsysteme fu¨r die PT-Reaktionen wer-
den Aminosa¨uren bzw. kurze Peptidsequenzen
gewa¨hlt. Unser Interesse gilt der Rolle des Was-
sers als Lo¨sungsmittel, das in Computersimula-
tionen schrittweise hinzugefu¨gt wird.
• Die Dynamik der untersuchten Moleku¨le wird nu-
merisch simuliert, wobei die auftretenden Kra¨fte
in jedem Zeitschritt durch eine Berechnung der
Elektronendichte ermittelt werden. Die entspre-
chenden Algorithmen profitieren von der massiv
parallelen Architektur der HLRN-Computer.
In der Sa¨ure-Base-Chemie werden Protonen zwi-
schen einer Sa¨ure (Protonendonor) und einer Ba-
se (Protonenakzeptor) u¨bertragen, wobei die ent-
stehenden Ionen in der Regel durch die Wechsel-
wirkung mit einem polaren Lo¨sungsmittel stabili-
siert werden. Einen interessanten Spezialfall stellt
Wasser dar, das sowohl als Sa¨ure als auch als
Base agieren kann, wobei spontan Hydroxyl- und
Hydronium-Ionen entstehen ko¨nnen. Durch das
Hu¨pfen von Protonen entlang benachbarter Mo-
leku¨le ko¨nnen Ladungen auch u¨ber Entfernungen
auf der Nanometerskala in sogenannten Wasser-
bru¨cken oder
”
Wasserdra¨hten“ transportiert wer-
den [1].
Neben der großen Bedeutung des Protonen-
transfers in wissenschaftlich-technischen Berei-
chen wie z. B. der Konversion von Sonnenenergie
sowie der Energieumwandlung in Brennstoffzellen
spielt dieser Reaktionsmechanismus vor allem in
der Biochemie eine wesentliche Rolle. Die Struk-
tur, und damit letztlich auch die Funktion, von Pro-
teinen wird durch eine Vielzahl verschiedener intra-
und intermolekularer Wechselwirkungen bestimmt.
Diese ha¨ngen entscheidend vom Protonierungs-
zustand eines Proteins ab. Dem Protonentransfer
(PT) kommt dabei in zwei Zusammenha¨ngen eine
wichtige Bedeutung zu. (1) Zwischen den Enden
von Proteinketten werden Protonen u¨bertragen.
Dadurch liegen Proteine in wa¨ssriger Lo¨sung ty-
pischerweise als Zwitter-Ionen vor, d. h. mit katio-
nischen Amino- und anionischen Carboxyl-Enden.
(2) Bei Vorliegen geeigneter Seitenketten ko¨nnen
ebenfalls Protonen u¨bertragen werden, z. B. zwi-
schen einem sauren Glutamin- und einem basi-
schen Lysin-Residuum. Na¨hern sich diese auf we-
niger als 400 pm an, spricht man von einer Salz-
bru¨cke.
Ziel des Projektes ist es, die Mechanismen des
PTs auf molekularer Ebene zu verstehen, wobei
wir uns zuna¨chst auf Aminosa¨uren und kleine-
re Peptidketten beschra¨nken mu¨ssen. Besonderes
Augenmerk gilt dabei der Rolle des Wassers. Ob-
wohl die weitaus meisten biologischen Prozesse in
wa¨ssriger Lo¨sung auftreten, beginnen unsere Un-
tersuchungen bei isolierten Aminosa¨uren und Pep-
tiden, um so die intra- von den intermolekularen
Prozessen trennen zu ko¨nnen. Anschließend wer-
den in unseren Simulationen nach und nach einzel-
ne Wassermoleku¨le hinzugefu¨gt, um so den Ein-
fluss des Lo¨sungsmittels kontrolliert zu untersu-
chen. So ko¨nnen Fragen beantwortet werden, die
in Experimenten gar nicht oder nur sehr schwer
zuga¨nglich sind, wie z. B.: Wieviele Wassermo-
leku¨le sind erforderlich, um Aminosa¨uren oder
Peptide von ihrer neutralen in ihre zwitterionische
Form zu u¨berfu¨hren? Was passiert mit einer Salz-
bru¨cke, wenn Wassermoleku¨le hinzugefu¨gt wer-
den? Wie ist der Einfluss der Protonierung und der
(Mikro-)Solvatisierung auf die Sekunda¨rstruktur ei-
nes Peptides? Daru¨ber hinaus ist es interessant,
diese Prozesse in ihrer Zeitabha¨ngigkeit zu simu-
lieren, um so auch die Zeitskalen der untersuchten
Prozesse studieren zu ko¨nnen. Wesentliche Fra-
gen sind z. B.: Wie schnell ko¨nnen Protonen von
Termini bzw. von geeigneten Seitenketten abgelo¨st
bzw. an diese angelagert werden? Auf welcher
Zeitskala werden Protonen zwischen Protein und
Wasser u¨bergeben, und wie schnell ist der Trans-
port von Protonen entlang von Wasserbru¨cken?
Bei den weitaus meisten Computersimulationen
zur Struktur und Dynamik von Peptiden und Pro-
teinen werden (semi-)empirische Modelle zur Be-
rechnung von Energien und Kra¨ften zwischen den
Atomen angewandt. Neben Einschra¨nkungen in
der Genauigkeit und U¨bertragbarkeit solcher Mo-
delle besteht die wesentliche Einschra¨nkung dar-
in, dass das Brechen und Bilden chemischer Bin-
dungen in vielen Fa¨llen nicht beschrieben wird.
Daher wenden wir fu¨r die Untersuchung von
PT-Reaktionen Verfahren an, bei denen in je-
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”
ab-initio“-Molekulardynamiksimulation der Rekombinationsreaktion eines Pro-
tons und eines Elektrons in einem Wassercluster, aus [4]
dem Zeitschritt der Simulationen die Energien
bzw. Kra¨fte aus der Elektronenstruktur berech-
net werden. Solche Ansa¨tze werden als
”
ab-initio“-
Molekulardynamik (AIMD)-Verfahren bezeichnet,
weil sie ohne Modellannahmen die Schro¨dinger-
Gleichung (fu¨r die Wellenfunktion) oder die Kohn-
Sham-Gleichung (fu¨r die Dichte) der Elektronen
lo¨sen. Diese Ansa¨tze haben sich in den letzten
25 Jahren, bedingt durch die Weiterentwicklung
der Theorie und der Computer-Hardware, in wei-
ten Bereichen der computergestu¨tzten Physik und
Chemie etabliert und ko¨nnen heute auch zur Si-
mulation mittlerer bis großer molekularer Systeme
eingesetzt werden. Das an der Universita¨t Zu¨rich
entwickelten Programmpaket CP2K implementier
die AIMD algorithmisch sehr effizient und profitiert
von der massiv-parallelen Architektur der HLRN-
Computer.
Erste Ergebnisse unserer AIMD-Simulationen
von Elektronen und Protonen in Wasserclustern
(aus einem vorhergehenden HLRN-Großprojekt)
zeigen das Potenzial dieser Methoden und stel-
len einen wichtigen Zwischenschritt dar: So konn-
te in unserer Arbeit [2] die Struktur von sol-
vatisierten Elektronen untersucht und zur Inter-
pretation experimenteller Spektren heran gezo-
gen werden. Weiterhin wurde die Dynamik der
Elektron-Lokalisierung und der zugeho¨rigen Re-
Orientierung des umgebenden Wassers auch als
Funktion der Temperatur untersucht [3]. In einer
anderen Untersuchung [4] konnten wir zeigen, wie
die Dynamik der einfachsten Rekombinationsre-
aktion eines Protons mit einem Elektron von der
(Mikro-)Solvatation in Wasser beeinflussst wird.
Mehr zum Thema
1. Marx, D.; Tuckerman, M. E.; Hutter, J.; Parrinel-
lo, M., 1999: The Nature of the Hydrated Ex-
cess Proton in Water. Nature, 397, 601-604.
doi:10.1038/17579
2. Frigato, T.; Van de Vondele, J. ; Schmidt, B.;
Schu¨tte, Ch. Jungwirth, P., 2008: Ab Initio Mole-
cular Dynamics Simulation of a Medium-Sized
Water Cluster Anion. J. Phys. Chem. A, 112,
6125-6133. doi:10.1021/jp711545s
3. Marsalek, O.; Uhlig, F.; Frigato, T.; Schmidt,
B.; Jungwirth, P., 2010: Dynamics of Elec-
tron Localization in Warm vs. Cold Wa-
ter Clusters. Phys. Rev. Lett., 105, 043002.
doi:10.1103/PhysRevLett.105.043002
4. Marsalek, O.; VandeVondele, J.; Bradforth, S.
E.; Frigato, T.; Schmidt, B.; Schu¨tte, Ch.; Jung-
wirth, P., 2010: Hydrogen Forms in Water by
Proton Transfer to a Distorted Electron. J. Phys.
Chem. B, 114, 915-920. doi:10.1021/jp908986z
Fo¨rderung
Center for Scientific Simulation (Exzellenzpro-
gramm der FU Berlin)
Chemie
8Theory can explain and design materials with specific properties.
Periodic density functional theory calculations of methanol and vanadium oxide
aggregates cerium oxide: geometrical electronic structures, vibrational properties,
reactivity
C. Popa, Institut fu¨r Chemie, Humboldt Universita¨t
zu Berlin
Abstract
• First-principles spin-polarized DFT + U calcula-
tions will be performed for the investigation of
the structure, electronic and vibrational proper-
ties and the reactivity of vanadia and methanol
on ceria model catalysts.
• First the thermodynamically stable monomeric
and aggregated vanadia species are identified.
Then the coadsorption of methanol and dissoci-
ated methanol with vanadia on ceria surfaces are
considered. Further on the possible minimum
energy paths for the oxidation in the presence of
vanadia species of methanol to formaldehyde are
investigated.
• The role of the ceria support and of the vana-
dia structures is a key aspect of the enhanced
activity observed for ceria supported vanadia in
certain oxidation reactions. The reaction ener-
gies, as well as the determination of the elec-
tronic, thermodynamic and vibrational properties
are studied.
Understanding of the structure and properties of a
system at atomic level has a big impact in many
scientific and technological fields such as physics,
chemistry, catalysis, medicine, microelectronics,
astronomy. Theoretical approach of the designed
models must embrace part of the complexity of the
real system.
The production of most important substances in-
volves catalysts, which change the rate of a reac-
tion. The general goal is to discover alternative re-
action pathways to the reaction product with lower
activation energy than the reaction route not medi-
ated by the catalyst.
Supported vanadium oxide catalysts have been
studied quite extensively because of their high ac-
tivity for selective oxidation reactions. The nature
of the support has a key influence on the physico-
chemical and catalytic properties of the supported
vanadium oxide.
Vanadia supported on ceria shows a remarkably
high activity as compared to silica- and alumina-
supported catalysts. Notwithstanding the well-
known promoting effect of ceria in oxidation cataly-
sis, which is typically attributed to its ability to store,
release, and transport oxygen ions, the origin of
the support effect on the activity of vanadia/ceria
catalysts has remained a topic of continuous inves-
tigations.
The study of well-defined model systems of in-
creasing complexity, both experimentally and the-
oretically, is of importance for analyzing the sup-
port effect on the structure and properties of vana-
dia/ceria systems. Statistical thermodynamics can
account for the effect of oxygen partial pressure
at a given temperature (or temperature at a given
pressure) on the stability of the supported ad-
species.
Using the previous allocated HLRN computer
time, through a successful combination of den-
sity functional theory (DFT) calculations per-
formed here and experimental techniques con-
ducted in Fritz-Haber Institute, Berlin, the for-
mation of monomeric O=V5+O3 species on the
CeO2(111) surface at low vanadia loadings is
demonstrated [1]. For the first time, a direct rela-
tionship between the nuclearity of vanadia species
(monomeric vs. polymeric) and their vibrational
properties is shown. Ceria stabilizes the vanadium
+5 oxidation state, leading to partially reduced ce-
ria upon vanadium deposition. The results indicate
that ceria surfaces stabilize small vanadia species,
such as monomers and trimers, that sinter into two-
dimensional, monolayer islands.
Recently the support effect on the oxidative de-
hydrogenation activity for vanadia/ceria systems
for the oxidation of methanol to formaldehyde using
well-defined VOn/CeO2(111) model catalysts was
examined [2]. Density functional theory is applied
and the energies of hydrogenation and oxygen va-
cancy formation also predict an enhanced reactiv-
ity of the vanadia/ceria system. At the origin of this
support effect is the ability of ceria to stabilize re-
duced states by accommodating electrons in local-
ized f -states.
In this stage of the project, the focus is on un-
derstanding the support effect on the ODH ac-
tivity for vanadia/ceria catalysts. A well-defined
VOn/CeO2(111) model system is employed, for
which the atomic surface structure has been deter-
mined [1] and the selective oxidation of methanol to
formaldehyde as a prototype ODH reaction is stud-
ied. The energies for hydrogenation and oxygen
vacancy formation are used as descriptors for ODH
reactions. Upon H transfer from methanol (as upon
other reduction reactions such as O defect forma-
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9Figure 1: Ceria supported VO and CH3OH.
tion), monomeric vanadia species remain in the +5
oxidation state, whereas Ce ions are reduced from
Ce(f0)4+ to Ce(f1)3+. Reduction of the ceria sup-
port is the key factor determining the superior ac-
tivity of ceria supported vanadia catalysts. The re-
sults obtained from DFT+U and hybrid approaches
(HSE) show that both these methods are suitable,
with the former being computationally less costly.
To this end, in this project the structure, elec-
tronic and vibrational properties and the reactiv-
ity of VOn/CeO2(111) model catalysts by means
of DFT+U and hybrid functionals calculations were
successfully investigated [3]. Under an oxygen
ambient pressure at a given temperature thermo-
dynamically stable monomeric and polymeric ad-
species are identified.
The normal vibrational modes for the VOn ad-
species and their IR activity are described. The re-
activity of these systems using reactivity descrip-
tors, the oxygen defect formation and the hydro-
genation reaction energies are evaluated. Further
on the oxidation of methanol to formaldehyde, ex-
amining the role of the ceria support and the role
of the VOn structures, is investigated.
The first-principles spin-polarized calculations
are performed using density functional theory with
different exchange-correlation energy functionals,
such as PBE corrected by the Hubbard parame-
ter U (PBE+U ) and the hybrid functional HSE. We
employ the Vienna Ab-Initio Simulation Package
(VASP) [4], which is one of the most efficient im-
plementations of the plane-wave based methods
used for periodic solid state systems, especially for
those containing d and f electrons.
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Die geheimnisvollen Bewegungen der Enzyme
Moleku¨ldynamiksimulation an licht- und spannungsabha¨ngigen Enzymen
M.A. Mroginski, S. Kaminski, T. Utesch, Insti-
tut fu¨r Chemie, Max-Volmer-Laboratorium, Techni-
sche Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Biomoleku¨le wie Enzyme sind keine starren
Ko¨rper, sie stehen unter sta¨ndiger Bewegung.
• Die Aktivierung bzw. Deaktivierung von En-
zymen erfolgt u¨ber strukturelle A¨nderungen,
die durch große Reorientierungen von Protein-
doma¨nen oder durch geringe konformationelle
A¨nderungen an aktiven Zentren erfolgen ko¨nnen.
• Zum Versta¨ndnis dieser experimentell nur
a¨ußerst schwierig zuga¨nglichen Konfor-
mationsa¨nderungen sind rechenintensive
Molekulardynamik- (MD) und steered Moleku-
lardynamiksimulationen (SMD) ein ada¨quates
Werkzeug.
• Einen detaillierter Einblick in wichtige Enzymre-
gionen, wie beispielsweise aktive Zentren, bie-
ten sogenannte QM/MM Rechnungen, die eine
Kombination aus MD und quantenmechanischen
(QM) Simulationen darstellen.
Das Versta¨ndnis der Funktionsweise von Enzy-
men und deren katalytische Eigenschaften sind in
vielen Forschungsfeldern, wie z. B. im medizini-
schen Bereich oder bei der Entwicklung von alter-
nativen Energiequellen, von fundamentaler Bedeu-
tung. Dazu sind neben experimentell bestimmten
dreidimensionalen Strukturen auch rechenaufwen-
dige Simulationen von großem Interesse, da struk-
turelle Fluktuationen von Enzymen auf atomarer
Ebene experimentell nur extrem schwierig gewon-
nen werden ko¨nnen, aber einen wichtigen Teil zum
Versta¨ndnis der Funktionsweise beitragen.
Molekulardynamik-(MD)-Simulationen unter Ver-
wendung von vielen parallel genutzten CPUs bie-
ten die Mo¨glichkeit, Biomoleku¨len und deren Kon-
formationsa¨nderungen, die große Auswirkungen
auf die Funktion des Enzyms mit sich fu¨hren
ko¨nnen, auf einer Nanosekunden-Skala zu be-
schreiben. La¨ngere Simulationen sind unter heu-
tigen Rechenleistungen nur sehr selten umsetz-
bar, da die behandelten Systeme von Enzymen
in Lo¨sungsmittel Wechselwirkungen von mehre-
ren hunderttausend Atomen beschreiben, die pro
Zeitschritt von wenigen Femtosekunden berechnet
werden mu¨ssen. Um Vorga¨nge auf la¨ngeren Zeits-
kalen realisieren zu ko¨nnen, werden steered Mole-
kulardynamik (SMD) Berechnungen durchgefu¨hrt,
in denen große Moleku¨lbewegungen mit Hilfe von
externen Kra¨ften beschleunigt werden.
Eine Kombination aus SMD- und MD-
Simulationen wurde erfolgreich fu¨r die Sulfitoxi-
dase (SO) ho¨herer Vertebraten angewandt. Sul-
fitoxidasen sind wichtige Bestandteile des Meta-
bolismus’ schwefelhaltiger Aminosa¨uren und De-
fekte an ihnen spiegeln sich ha¨ufig in schwerwie-
genden Behinderungen und Erkrankungen wieder.
Wa¨hrend der Umwandlung von Sulfit zu Sulfat wer-
den Elektronen vom aktiven Zentrum, dem Ort der
Katalyse, zu der Cytochrom-b5-Untereinheit trans-
portiert. Da einerseits der Abstand zwischen den
beiden Redoxzentren in der kristallographischen
Struktur sehr groß ist und andererseits andere Ar-
beitsgruppen experimentell sehr hohe Elektronen-
transferraten zwischen den Redoxzentren messen
konnten, wurde vermutet, dass es zu einer erheb-
lichen Reorientierung innerhalb der SO wa¨hrend
der Katalyse kommen muss. Durch SMD-und MD-
Simulationen wurde diese Bewegung simuliert und
es konnte eine stabile Konformation des aktivier-
ten Zustands gewonnen werden, in der Elektro-
nentransferraten im Einklang mit experimentellen
Daten berechnet werden konnten [1]. Des Weite-
ren soll zuku¨nftig der Einfluss von Oberfla¨chen, an
denen die SO immobilisiert werden soll, untersucht
werden, was rechenintensive Simulationen, beste-
hend aus Adsorptions- und Equilibrierungsphase,
voraussetzt, wie sie das HLRN ermo¨glicht.
Ein Projekt, bei dem neben MD-Simulationen
gezielt quantenmechanische Rechnungen zum
Einsatz kommen, befasst sich mit Phytochromen,
deren Kofaktoren durch Wechselwirkungen mit
Licht in unterschiedlichen Konfigurationen vorlie-
gen ko¨nnen. Hier wird keine große Reorientie-
rung innerhalb des Enzyms wie bei der SO ver-
mutet, sondern das Augenmerk auf A¨nderungen
des Kofaktors gelenkt. Dabei wurde das Gesamt-
system mit MD-Simulationen dargestellt und in
bestimmten Zeitintervallen Schnappschu¨sse des
Kofaktors und dessen Umgebung extrahiert, von
denen mit Hilfe von QM-Rechnungen Spektren
berechnet wurden. Dadurch konnte gezeigt wer-
den, dass die Ladungsverteilung der Kofaktorum-
gebung einen starken Einfluss auf die Spektren hat
und bestimmte Konfigurationen weitaus gu¨nstiger
sind als andere [2]. Außerdem zeigten lange MD-
Simulationen von 45 ns, dass zwei unterschiedli-
che stabile Konfigurationen fu¨r den Kofaktor vorlie-
gen [3].
An [NiFe]-Hydrogenasen (H2asen), die Wasser-
stoff reversibel in Protonen und Elektronen spal-
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Abbildung 1: Darstellung des Sulfitoxidasemonomers im inaktivierten (A Kristallstruktur: 1SOX) und in dem akti-
vierten Zustand (B). Der Abstand zwischen den Metallen der beiden Redoxzentren, die als Kugel-
und Strichmodell dargestellt sind, verringert sich durch die Doma¨nenbewegung von 32 auf 19 A˚. Die
Doma¨nen sind in tu¨rkis (Hauptdoma¨ne) und gelb (Cytochrom b5) dargestellt und werden durch den
rot markierten, sehr flexiblen Strang verbunden, durch den die große Konformationsa¨nderung der
Cytochrom-Einheit ermo¨glicht wird, wobei die Hauptdoma¨ne nur geringe strukturelle Fluktuationen
durchla¨uft.
ten ko¨nnen und besonderes Interesse als alterna-
tive Energiequelle einnehmen, sollen sowohl Ad-
sorptionsvorga¨nge an modifizierten Oberfla¨chen
als auch Infrarotspektren berechnet werden. Die
Adsorption von H2asen ist von großem Interes-
se, da die Immobilisierung an Oberfla¨chen so-
wohl die Stabilita¨t des Enzyms als auch mo¨gliche
Reaktionen mit Interaktionspartnern stark beein-
flussen kann, was zu einer Inhibition der Kataly-
se fu¨hren ko¨nnte. Ein weiterer wichtiger Punkt ist
die unterschiedliche Sauerstofftoleranz von [NiFe]-
H2asen. Der Kontakt der H2asen mit O2 fu¨hrt
in einigen Spezies zu einer sofortigen Inaktivie-
rung und in anderen zu weitaus geringeren Be-
eintra¨chtigungen in der Aktivita¨t. Gru¨nde fu¨r die-
ses Pha¨nomen sind bisher nur teilweise erforscht,
aber extrem wichtig fu¨r den industriellen Einsatz.
Deshalb ist hier ein QM/MM-Ansatz zur Analyse
von Mutationen ein vielversprechendes Werkzeug,
um Auswirkungen auf die Konfiguration des kataly-
tischen Zentrums zu erhalten.
Mehr zum Thema
1. T. Utesch and M.A. Mroginski: Three-
Dimensional Structural Model of Chicken Liver
Sulfite Oxidase in its Activated Form, J. Phys.
Chem. Lett., 1(23), 2159-2164, 2010
2. M.A. Mroginski et al.: Chromophore Structure
of Cyanobacterial Phytochrome Cph1 in the Pr
State: Reconciling Structural and and Spectros-
copic Data by QM/MM Calculations, Biophys.
Journal, 96, 4153-4163, 2009
3. S. Kaminski, G. Daminelli and M.A. Mrogin-
ski: Molecular Dynamics Simulations of the
Chromophore Binding Site of Deinococcus radi-
odurans Bacteriophytochrome Using New For-
ce Field Parameters for the Phytochromobilin
Chromophore, J. Phys. Chem. B, 113, 945-958,
2009
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Pack den Wasserstoff in den Tank
Quanteneffekte in Lithium-basierten Wasserstoffspeicher-Materialien
D. Sebastiani, Institut fu¨r theoretische Physik,
Freie Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Auf der Suche nach alternativen Energietra¨gern
stellt Wasserstoff eine attraktive Mo¨glichkeit da.
• Eines der Hauptprobleme bei Wasserstoff ist
dessen Speicherung.
• Metallhydridspeicher sind eine vielversprechen-
de Mo¨glichkeit. Allerdings gibt es noch ungelo¨ste
technische Probleme.
• Durch quantenmechanische Simulationen soll
das grundlegende Versta¨ndnis fu¨r die Vorga¨nge
in diesen Materialien verbessert werden.
• Wir vermuten, dass Quanten-Delokalisierung der
Protonen eine wichtige Rolle spielt.
• Um dies zu simulieren verwenden wir die moder-
ne Methode der Feynman-Pfadintegrale, was nur
durch den gleichzeitigen Einsatz mehrerer hun-
dert CPU-Kerne mo¨glicht ist.
Die Klimaerwa¨rmung sowie die Verknappung fossi-
ler Brennstoffe haben zur Suche nach Alternativen
Energietra¨gern gefu¨hrt. Eine attraktive Mo¨glichkeit
stellt dabei Wasserstoff dar. Eines der Hauptpro-
bleme der sogenannten Wasserstoffwirtschaft ist
allerdings die Speicherung von Wasserstoffgas.
Die herko¨mmlichen Verfahren zur Speicherung von
Gasen in Druckbeha¨ltern gestalteten sich bei Was-
serstoff schwierig. Aufgrund seiner geringen Teil-
chendichte lassen sich nur niedrige volumenbe-
zogene Energiedichten erreichen. Dies bedeutet,
dass ein extrem hoher Druck aufgewendet werden
mu¨sste. Dies fu¨hrt aber wiederum auf weitere tech-
nische Probleme.
Ein vielversprechender Alternativansatz ist
durch die Metallhydridspeicher gegeben. Dabei
wird der Wasserstoff in den Lu¨cken eines Me-
tallgitters eingelagert und durch Erwa¨rmung des
Speichers wieder abgegeben. Eine sehr attraktive
Materialklasse sind die besonders leichten Amide
und Imide von Alkalimetallen. Diese Materialien
sind in der Lage, Wasserstoff aufzunehmen und
wieder abzugeben. Dieser Vorgang ist u¨ber Tem-
peratur und Druck kontrollierbar. Die Speicherung
geschieht reversibel mittels folgender chemischer
Reaktion:
Li2NH+ H2 ⇀↽ LiNH2 + LiH
In diesem Material erreicht man u¨ber diese Reak-
tion eine sehr hohe Speicherdichte von 10% wt.
(Gewichtsprozent), siehe [1].
Leider existieren bei diesen Wasserstoffspei-
chern immer noch technische Probleme bei der
Freigabereaktion. Um diese Schwierigkeiten zu
bewa¨ltigen, wurden bereits viele Simulationen und
experimentelle Untersuchungen unternommen.
Trotzt dieser Anstrengungen sind selbst einfa-
che Fragen wie zum Beispiel nach der statischen
Struktur des Materials noch nicht abschließend ge-
kla¨rt. Basierend auf unserer bisherigen Forschung
vermuten wir, dass die Protonen bei Li2NH deloka-
lisieren. Delokalisierung ist ein Quanteneffekt und
bedeutet anschaulich, dass sich ein Teilchen an
mehreren Orten gleichzeitig aufha¨lt. Diese Quan-
teneffekte ko¨nnen insbesondere auch die Diffu-
sionsprozesse von Wasserstoffatomen durch den
Kristall erheblich beeinflussen. Diese Diffusion ist
unbedingt erforderlich, damit die zu speichernden
H2-Gasmoleku¨le ihre Zielorte erreichen, an denen
die Speicherreaktion stattfindet. Das Ziel unseres
Projekts ist es daher, insbesondere die dynami-
schen Eigenschaften der Protonen in Li2NH besser
zu verstehen.
Mathematisch werden quantenmechanische
Systeme durch eine Wellenfunktion beschrieben.
Die Wellenfunktion erha¨lt man durch Lo¨sen der
Schro¨dingergleichung. Allerdings wa¨chst der Auf-
wand fu¨r das Lo¨sen der Schro¨dingergleichung ex-
ponentiell mit der Anzahl der Teilchen im System.
Daher sind eine Reihe von Na¨hrungen notwen-
dig, um eine numerische Lo¨sung mit vertretbarem
Aufwand berechnen zu ko¨nnen.
Fu¨r unser Projekt verwenden wir dazu das sehr
effiziente Elektronenstrukturprogramm CPMD. Ei-
ne wichtige Na¨herung bei Elektronenstrukturpro-
grammen ist es, die Kerne nur als klassische Teil-
chen zu simulieren. Da wir aber eine Quanten-
delokalisierung der Protonen vermuten, bedienen
wir uns außerdem der Methode der Feynman-
Pfadintegrale. Diese Methode ermo¨glicht uns, ne-
ben den Elektronen auch die Protonen als quan-
tenmechanische Objekte zu simulieren. Trotz der
verwendeten Na¨hrungen und ausgefeilten Algo-
rithmen bleiben diese Rechnungen sehr aufwen-
dig und erfordern daher den gleichzeitigen Einsatz
mehrerer hundert CPU-Kerne.
In unseren bisherigen Untersuchungen haben
wir uns auf die statische Struktur von Li2NH kon-
zentriert [2] [3]. Abbildung 1 zeigt die berechneten
Aufenthaltswahrscheinlichkeiten fu¨r die Atomker-
ne. Insbesondere Lithiumatome erscheinen mobi-
ler und ungeordneter als Ro¨ntgenexperimente ver-
muten ließen. Dieses Ergebnis ist konsistent mit
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Abbildung 1: Mittels Pfadintegralen berechnete Aufenthaltswahrscheinlichkeit einzelner Atome im Li2NH Kristall.
(blau: Stickstoff, gru¨n: Lithium, grau: Wasserstoff)
der experimentell beobachteten hohen Diffusions-
konstante. Desweiteren ist erkennbar, dass die Ori-
entierung der NH-Bindung relativ zum Stickstoff-
Gitter 30 Grad betra¨gt und um die NN-Achse
pra¨zessiert. Die zudem aus den Simulationen ab-
geleiteten NMR-Parameter passen ebenfalls sehr
gut zu experimentellen Messungen. Dies alles il-
lustriert die ungewo¨hliche chemische Umgebung
des Wasserstoffatoms in diesem System. Gleich-
zeitig wird die Notwendigkeit fu¨r die rechenintensi-
ven quantenmechanischen Simulation klar.
Zur Zeit gehen wir mit unseren Simulatio-
nen noch grundlegenden Fragestellungen nach.
Auch mu¨ssen die verwendeten Simulationsmetho-
den noch weiter erprobt werden. Trotzdem sind
wir zuversichtlich, durch unsere Forschung zum
Versta¨ndnis von Li2NH und zur Lo¨sung technischer
Problem der Wasserstoffspeicherung beizutragen.
Mehr zum Thema
1. W. I. F. David et al., J. Am. Chem. Soc.
129, 1594 (2007). A Mechanism for Non-
stoichiometry in the Lithium Amide/Lithium Imi-
de Hydrogen Storage Reaction.
2. G. A. Luduen˜a and D. Sebastiani, J. Phys.
Chem. Lett., DOI: 10.1021/jz1012388 (2010).
Possibility of Coherent Delocalized Nuclear
Quantum States of Protons in Li2NH
3. G.A. Luduen˜a, M. Wegner, L. Bjaalie and D.
Sebastiani: Local disorder in hydrogen storage
compounds – the case of lithium amide/imide
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Oberfla¨chen von Nanokristalliten
Theoretische Untersuchung von MgF2-Oberfla¨chen
C. Mu¨ller, B. Paulus, Institut fu¨r Chemie und Bio-
chemie, Freie Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• MgF2-Nanopartikel spielen eine wichtige Rolle
als Katalysatoren in modernen Synthesemetho-
den.
• Ihre katalytischen Eigenschaften ha¨ngen ganz
wesentlich mit ihrer Struktur zusammen.
• Die Struktur wiederum wird durch Bedingungen
bei der Herstellung der Nanopartikel beeinflusst.
• Mit quantenchemischen Methoden la¨sst sich der
Zusammenhang zwischen Reaktionsbedingun-
gen und Struktur aufkla¨ren.
• Optimale Synthesebedingungen sind vorhersag-
bar.
Magnesiumfluorid (MgF2) zeigt besondere Eigen-
schaften, die es fu¨r verschiedene technische An-
wendungen interessant machen. Als sehr du¨nne
Schicht aufgetragen, eignet es sich zur Entspie-
gelung von optischen Linsen wie Brillengla¨sern
oder Linsen in Kameraobjektiven und Ferngla¨sern.
Im Gemisch mit Magnesiumoxid (MgO) oder an-
deren Metallfluoriden katalysiert es eine Vielzahl
chemischer Reaktionen, indem es sie beschleu-
nigt, ihre Ausbeute erho¨ht oder den Ausgang der
Reaktion so beeinflusst, dass hauptsa¨chlich eine
ganz bestimmte Verbindung gebildet wird. So wur-
den MgF2-Katalysatoren in der Vergangenheit zum
Beispiel fu¨r die Synthese von α-Tocopherol (Vit-
amin E) eingesetzt.
Fu¨r jede dieser Anwendungen muss das Ma-
gnesiumfluorid auf eine andere Art und Weise
hergestellt werden. Eine neue Art der Herstel-
lung ist die so genannte sol-gel-Synthese. Hierbei
wird zuna¨chst eine andere Magnesiumverbindung
in einer Alkohollo¨sung gelo¨st und mit Flusssa¨ure
(HF) versetzt. So entstehen zuna¨chst sehr klei-
ne Magnesiumfluoridteilchen (Nanopartikel), die in
der Alkohollo¨sung weiter wachsen zu Mikrokristal-
liten (diese Lo¨sung wird auch Sole genannt), und
sich schließlich miteinander zu mehr oder weni-
ger geordneten Netzwerken zusammenschließen
(Gel). Wird nun der Alkohol unter hohem Druck
und hoher Temperatur verdampft, bleibt das Netz-
werk der Magnesiumfluoridteilchen erhalten, und
es bildet sich ein hochporo¨ser Festko¨rper mit einer
sehr großen Oberfla¨che a¨hnlich einem Schwamm.
Wichtig fu¨r die spa¨tere Katalyse ist, wie genau sich
die Alkohollo¨sung zusammensetzt, und insbeson-
dere wieviel Wasser sie entha¨lt. Sind Spuren von
Wasser enthalten, so bilden sich auf den Ober-
fla¨chen in den Poren den “Schwamms” Hydroxid-
gruppen (OH−), die fu¨r die Verwendung von MgF2
als Katalysator wichtig sind [1].
In unserem Projekt wollen wir untersuchen,
wie die Magnesiumfluoridteilchen genau ausse-
hen, aus denen sich hochporo¨ses MgF2 zusam-
mensetzt. Dazu kombinieren wir eine sehr alte Me-
thode, die sogenannte Wulff-Konstruktion [2], be-
nannt nach dem russischen Kristallographen Ge-
orge Yuri Victorovich Wulff (1863-1925) mit Me-
thoden der Statistischen Thermodynamik die erst
seit Ende der 90er Jahre zur Aufkla¨rung von Ober-
fla¨chenstrukturen unter realen Bedingungen ver-
wendet wird. Mit Hilfe der Wulff-Konstruktion la¨sst
sich die Struktur von Kristallen anhand der Ober-
fla¨chenenergien fu¨r verschiedene Oberfla¨chen im
Kristall simulieren. Je nachdem wie man einen
Kristall zerschneidet, werden einmal mehr einmal
weniger Bindungen zwischen Atomen getrennt.
Dadurch kann die Arbeit, die zur Schaffung einer
Oberfla¨che no¨tig ist, unterschiedlich hoch sein. Je
ho¨her diese Arbeit ist, umso weniger stabil ist die
entsprechende Oberfla¨che. Im Bestreben, diese
instabilen Oberfla¨chen zu vermeiden, wird ein Kris-
tall eine Form wa¨hlen, in der diese Oberfla¨chen nur
zu einem kleinen Teil vorkommen, und genau die-
se energetisch niedrigste Struktur erha¨lt man auch
als Ergebnis der Wulff-Konstruktion.
Oberfla¨chenenergien ko¨nnen schon seit lan-
gem theoretisch berechnet werden. Dazu sind
pro Oberfla¨che nur zwei Rechnungen no¨tig, eine
fu¨r eine 2-dimensionale Oberfla¨che und eine fu¨r
einen 3-dimensionalen Kristall. Selbst bei schlech-
ter U¨bereinstimmung der absoluten Energien mit
den tatsa¨chlichen Werten kann der relative Wert
der Oberfla¨chenenergien sehr genau erhalten wer-
den. Neu ist der Ansatz, Bedingungen bei der Her-
stellung der Mikrokristallite mit in die Berechnung
der Oberfla¨chenenergien einzubeziehen. In unse-
rem Fall ist von Interesse, wie sich unterschiedli-
che Konzentrationen von Wasser und Flusssa¨ure
(HF) auf die Stabilita¨t einzelner Oberfla¨chen aus-
wirken. Von einer Untersuchung mit Aluminium-
fluorid (AlF3) ist bekannt, dass bei hohen Kon-
zentrationen von HF zusa¨tzliche Fluoratome auf
der Oberfla¨che gebunden sind, wa¨hrend bei ho-
hen Konzentrationen von Wasser Fluoratome auf
der Oberfla¨che durch Hydroxidgruppen (OH−) er-
setzt werden [3]. Dies fu¨hrt dazu, dass sich erstens
die relative Stabilita¨t der unterschiedlichen Ober-
fla¨chen vera¨ndert, was wiederum zu anderen For-
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Abbildung 1: Vier verschiedene Ergebnisse einer Wulff-Konstruktion fu¨r einen MgF2 Kristall (Rutilstruktur) im Vaku-
um. Das Verha¨ltniss der Oberfla¨chenenergien zueinander ist wie folgt: 1) Alle Oberfla¨chenenergien
sind gleich. 2) Die Oberfla¨chenenergie roter Fla¨chen sinkt (wird stabilier) um 30%. 3) Die Ober-
fla¨chenenergie gru¨ner Fla¨chen steigt (wird instabiler) um 10%. 4) Die Oberfla¨chenenergien gelber
und blauer Fla¨chen sinkt um 20%. Der Fall ganz rechts stimmt am besten mit der Realita¨t u¨berein.
men der Kristallite fu¨hrt, und dass sich zweitens
die Anzahl der Gruppen auf der Oberfla¨che, die fu¨r
die Katalyse zusta¨ndig sind, a¨ndert.
Um nun die Strukturen der MgF2 Oberfla¨chen
bei unterschiedlichen Konzentrationen von Wasser
und Flusssa¨ure (HF) vorherzusagen, ist eine Viel-
zahl von Berechnung no¨tig. Bei einer sehr gerin-
gen Konzentration an HF, fehlen einzelne Fluora-
tome auf der Oberfla¨che, und bei einer sehr ho-
hen Konzentration binden zusa¨tzliche Fluoratome
an die Oberfla¨che. Außerdem ko¨nnen sich einzel-
ne HF-Moleku¨le an die Oberfla¨che anlagern, oh-
ne gespalten zu werden. Analog fu¨hrt eine hohe
Konzentration von Wasser dazu, dass Fluorato-
me in der Oberfla¨che durch Hydroxidgruppen (OH)
ausgetauscht werden, zusa¨tzlich OH-Gruppen an
die Oberfla¨che binden oder sich Wassermoleku¨le
an die Oberfla¨che anlagern. Um auch alle Kom-
binationen dieser Prozesse zu beru¨cksichtigen,
sind insgesamt etwa 250 verschiedene Ober-
fla¨chenstrukturen denkbar. Da MgF2 in zwei ver-
schiedenen Modifikationen kristallisieren kann, die
jeweils fu¨nf verschiedene Oberfla¨chen haben, sind
somit etwa 2500 Systeme zu untersuchen. Da fu¨r
jedes System noch eine Vielzahl von verschiede-
nen Strukturen denkbar ist, aber die jeweils ener-
getisch niedrigste gefunden werden muss, ist die
Anzahl beno¨tigter Rechnungen mindestens drei-
mal ho¨her. Diese große Zahl an Rechnungen la¨sst
sich nur bewa¨ltigen, wenn eine große Zahl an Pro-
zessoren gleichzeitig zur Verfu¨gung steht.
Sind all diese Rechnungen bewa¨ltigt und aus-
gewertet, ko¨nnen binnen ku¨rzester Zeit fu¨r belie-
bige Temperaturen und Konzentrationen von Was-
ser und Flusssa¨ure die jeweils stabilsten Ober-
fla¨chenstrukturen bestimmt werden. Mit Hilfe der
Wulff-Konstruktion sind dann Simulationen der
Kristalle wie in Abbildung 1 mo¨glich. Solche Si-
mulationen erfu¨llen zwei Aufgaben. Zum einen las-
sen sich damit experimentelle Ergebnisse verifizie-
ren. Zum anderen ko¨nnen Vorhersage getroffenen
werden. Die “Reaktionsbedingungen” lassen sich
am Computer wesentlich schneller varieren als in
jedem Labor, in dem dann nur noch Materialien
mit solchen Kristalliten synthetisiert werden, die als
besonders wichtig fu¨r die jeweilige Anwendung gel-
ten. Unno¨tige Experimente werden vermieden, Zeit
und Geld gespart.
Mehr zum Thema
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nitz, Journal of Materials Chemistry, 17 (2007)
S. 4980-4988.
2. G. Wulff, Zeitschrift fu¨r Kristallographie und Mi-
neralogie, 34 (1901) S. 449-530.
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Molecular Modeling and Simulation in Catalysis
Redox-Active MOF-5 Isotypes: Novel Entatic State Catalysts?
A. Mavrantonakis, J. Sauer, Institut fu¨r Chemie,
Humboldt-Universita¨t zu Berlin
Abstract
• Metal-organic frameworks (MOFs) containing
transition metal ions are of great interest due
to their intriguing 3D topologies, magnetic prop-
erties and potential applications in gas stor-
age/separation or catalysis.
• Activation of molecular oxygen with transition
metal compounds is of significant importance,
because the metal - dioxygen adducts are impor-
tant intermediates in oxidation reactions, without
the need of using other oxidants. Furthermore,
reversible binding of molecular oxygen to transi-
tion metal centers can be a key point in the sep-
aration of O2 from air for industrial applications.
• In the present project, the structural properties of
a cobalt(II) MOF are studied by ab-initio calcula-
tions. The Co-MOF (denoted as MFU-1) is com-
posed of tetranuclear Co4O cores bridged with
bis-pyrazole type ligands.[1] The local conforma-
tion of the pyrazole rings around the Co4O core
is studied by periodic DFT calculations.
• The formation of various cobalt - dioxygen com-
plexes within the MFU-1 is also investigated. The
formation energy is compared to the experimen-
tal O2 adsorption enthalpy. The calculations were
carried out using the PBE functional employing
the VASP program package. Due to the big sys-
tem size (more than 110 atoms in the unit cell),
the use of a large number of processors and
faster communication between the processors on
HLRN was highly required.
Metal-organic frameworks (MOFs) consisting of
transition metal ions and organic ligands are
of great technological interest due to their in-
triguing 3D topologies, magnetic properties and
potential applications in different areas includ-
ing gas storage/separation and catalysis. Re-
cently, a MOF containing cobalt(II) atoms (MFU-
1) was synthesized.[1] MFU-1 is showing in-
teresting structural, catalytical and O2 adsorp-
tion properties.[2] It is composed of tetranuclear
Co4O cores bridged with bis-pyrazole type organic
molecules, which are linked into a 3D periodic net-
work. The activation of molecular oxygen with
MFU-1 was also studied, as it is of significant im-
portance for Green Chemistry applications. It was
reported that activation of molecular oxygen by
MFU-1 is succesful by using a co-catalyst, thus
serving as electron-transfer mediator. In this way,
the use of additional solvent is avoided and the
amount of waste is reduced.
DFT calculations were performed in order to
study these properties. The gradient corrected
Perdew-Burke-Ernzerhofer functional augmented
with a semi-empirical correction for the disper-
sion interactions following the Grimme scheme
(PBE+D), as implemented in the VASP program
package, was used.[3]
The crystal structure of the MFU-1 was solved
in the P43m space group. In this chosen space
group, the phenylene moieties of the bridging
pyrazole ligands occupy two alternative (symme-
try equivalent) positions with 50% probability each.
The crystallographic data showed a large residual
electron density in the void regions of the crystal
lattice, which can be attributed to the chiral dis-
tortion of the {Co4O(3,5-dimethyl-pyrazol)6} sec-
ondary building units. This distortion causes the
reduction of the local symmetry of the {Co4O(3,5-
dmpz)6} from Td to T. This local symmetry reduc-
tion can be explained by a non-zero value of the
Co-N-N-Co torsion.
The calculations show that the conformation of
the pyrazole rings around the Co4O core is flexi-
ble. The potential energy surface for the Co-N-N-
Co torsion is very flat and several minima, which
differ by less than 0.4 kJ/mol, have been located
by the DFT calculations. Several initial conforma-
tions were tried as input structures, with the cor-
responding torsion ranging from 0 to 14 degrees.
In these minima, no structure of Td symmetry was
obtained and the dihedral angle varies between 3
and 7.2 degrees. This suggests that even at tem-
peratures around 100 K, MFU-1 can take various
possible conformations and the torsion angle can-
not be determined within the range of 3 and 7.2
degrees. The flatness of the potential explains the
observed elongation of the thermal ellipsoid in the
single crystal X-ray structure analysis.
A dioxygen molecule can be bound in several
ways in a metal complex: by forming one or two
bonds with the metal atom, thus creating a su-
peroxo or peroxo species, respectively. A third
way is the formation of a van der Waals com-
plex, in which no electron pair bond is formed be-
tween metal and oxygen. Several initial configu-
rations and spin states were taken into account
for the present study of the dioxygen adsorption
on MFU-1. Among them, a van der Waals and
a η2-Superoxo complex show the largest forma-
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Figure 1: (A) MFU-1 (the Co and N atoms that define the above mentioned Co-N-N-Co dihedral angle are shown as
ball and stick model), (B) η2-Superoxo and (C) vdW complex of MFU-1 with O2. (The adsorbed dioxygen
is shown as ball and stick model)
tion energy. Their computed adsorption enthalpies
at room temperature from PBE+D are -7.7 and -
52.7 kJ/mol respectively, whereas the experimental
value is -11.1 kJ/mol. Although the η2-Superoxo
complex has the largest adsorption enthalpy, the
experimental observations below 120 ◦C suggest
that only the van der Waals complex is observed,
because no additional peaks due to the superoxo
complex around 1100 cm−1 appear in the IR spec-
trum. This implies that the formation of the η2-
superoxo-Co(III) complex is prevented by an en-
ergy barrier.
The reactions of the dioxygen with the cobalt
atoms of the MFU-1 are complicated and create
products of different spin multiplicity. The reac-
tions can be either exothermic or endothermic.
However, this does not explain how fast these
Co-dioxygen complexes are formed or if they are
blocked by a barrier. The height of this point with
respect to the initial state determines how fast the
product is formed. In order to estimate the cross-
ing point between the two surfaces, the method de-
veloped by Harvey and co-workers is employed.[4]
The minimum energy crossing point is calculated
44.4 kJ/mol above the reactant. The height of the
barrier at 44.4 kJ/mol provides a possible expla-
nation why no superoxo species is formed below
120 ◦C, whereas at elevated temperatures O2 re-
acts and starts decomposing MFU-1.
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Molecular Modeling and Simulation in Catalysis
Selective oxidation of propane by vanadium oxide sites supported on silica
J.W. Liu, F. Mohamed, J. Sauer, Institut fu¨r
Chemie, Humboldt-Universita¨t zu Berlin
Abstract
• Oxidative dehydrogenation (ODH) of propane is
a potential solution to produce propene, to feed
faster-increasing demand industrially, while the
coexistence of propane and O2 leads to unde-
sired combustion reactions. It is essential to un-
derstand the underlying mechanisms of the ODH
process to improve the efficiency of the cata-
lyst and to decrease the amount of by-products
CO/CO2.
• The ODH reactions, modeled with vanadyl and
peroxovanadate, are studied using the quantum
chemistry program package Turbomole. Subse-
quently, they are re-examined by meta-dynamics
(MTD) simulations to explore favorable reac-
tion channels and to discover unexpected paths.
With multiple walker implementations in CP2K, it
is very efficient to run MTD simulation on super-
computers such as HLRN.
• The main catalytic cycle of propene oxidation is
activated by vanadyl, reducing vanadium from its
oxidation state V to III. The re-oxidation of V(III)
to V(V) generates the main catalyst peroxovana-
date, which facilitates the oxidation of propene
to the main product arolein, via the intermediate
propene oxide, with the recovery of V(III).
• With the formation of the main product acrolein,
the main by-product acetone is also formed,
which could decompose to formaldehyde to-
gether with aldehyde or acetic acid. The further
oxidation of formaldehyde could lead to the for-
mation of CO/CO2 with very lower barrier.
With the development of modern chemical indus-
try, the demand for olefins, such as ethylene and
propene, is expected to increase significantly in the
near future. [1] Present main sources of olefins are
not enough to meet the increasing demands. Se-
lective oxidation reactions are a potential solution,
which functionalize low molecular weight praraffin
with oxidative dehydrogenation (ODH) to produce
olefins instead of other more expensive materials.
The main challenge for the ODH process is that the
coexistence of ethane/propane and O2 leads to un-
desired combustion reactions, which will generate
by-products CO/CO2. It is essential to understand
the underlying mechanisms of the ODH process.
However, nowadays we are far away from com-
plete and thorough understanding of the oxidative
dehydrogenation mechanisms. In this project we
will uncover the detailed mechanism of selective
oxidation of propane by vanadium oxide sites sup-
ported on silica, as an extension of previous work.
[2] Special attention will be paid to the selectivity
problems by considering steps that lead to CO and
CO2 formation.
Vanadyl and peroxovanadate substituted
silsesquioxane are used to model the reactions.
Density functional theory (DFT) with the hybrid
functional B3LYP as implemented in Turbomole
are employed, and triple-ζ plus polarization (TZVP)
basis sets are applied on all atoms. Broken-
symmetry calculation are performed for the open-
shell singlets. The energies of singlets are ob-
tained by spin projection from the energies of the
broken-symmetry solution and the triplet solution
for a given geometric structure. A damped dis-
persion term as parametrized sum over atom pair
C6 contributions to DFT results, denoted DFT+D,
is added to correct the long-range dispersion in-
teractions. All the reactions are re-examined by
meta-dynamics simulations to explore favorable
reaction channels and to discover unexpected re-
action paths.
To simplify the sophisticated reaction system,
the oxidation of propene is divided into several suc-
cessive steps : 1) Activation of propene to produce
propyne, allylic alcohol, acrolein, propylaldehyde,
propylene and acetone, propene oxide. 2) Further
oxidation of propene oxide, allylic alcohol, acrolein,
propylaldehyde, acrolein 3) Further oxidation of C2
species, such as acetic acid and aldehyde. 4) Fur-
ther oxidation of C1 species, such as formalde-
hyde.
From the chemical point of view, propene is con-
stituted by C-H and C-C bonds, which can be di-
vided into four categories: C(SP3)-H, C(SP2)-H,
C=C and C-C bonds. Activation of these bonds
by vanadyl and peroxovanadate could generate
propyne, allylic alcohol, propylaldehyde, acetone
and propene oxide, among which the most fa-
vorable path is the formation of propene oxide.
And propene oxide could be further oxidized to
form arolein, acetone or propylaldehyde. Among
the complicated reaction systems, a catalytic cy-
cle is mapped out: the ODH reaction is activated
by vanadyl V(V) first by reducing V(V) to V(III),
which form propyne, allylic alcohol, acrolein, propy-
laldehyde, propylene or acetone. Then the re-
oxidization of V(III) to V(V) generate the main cata-
lyst peroxovanadate, which is so active that it could
Chemie
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Figure 1: Reaction mechanisms for the oxidative dehydrogenation of propane
easily react with propene to produce acrolein via
intermediate propene oxide, meanwhile V(V) is re-
duced to V(III) to form a catalytic cycle. Calcula-
tions indicate that the bridged oxygen (V-O-Si) is
almost as active as a vanadyl group. The further
oxidation of acrolein is to form acrylic acid with low
energy barrier.
As the main by-product, acetone could be further
decomposed to C2 species (aldehyde or acetic
acid) and C1 species (formaldehyde). Formalde-
hyde could be easily oxidized to CO/CO2. The re-
sults are comparable to the experimental observa-
tion. [3]
The further oxidation of allylic alcohol, propy-
laldehyde, aldehyde and acetic acid are still ongo-
ing, which are shown as dashed lines in Figure 1.
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The interaction of Au with γ-Al2O3 surfaces
G. Feng, M. V. Ganduglia-Pirovano, J. Sauer, In-
stitut fu¨r Chemie, Humboldt-Universita¨t zu Berlin
Abstract
• Metallic gold has long been regarded as a poorly
active catalyst. However, as was discovered by
Haruta et al., oxide supported gold nano-clusters
show activities for many reactions at low tem-
peratures. It has been reported that Au/alumina
has high activities for CO oxidation, NO reduc-
tion with hydrocarbons on the presence of O2
and H2O, and olefins hydrogenation.
• The catalytic properties of nano-structured gold
catalyst on alumina, owing to the nano-size ef-
fect and the support effect, are not well under-
stood on the atomic scale.
• The studies of well defined model systems of
increasing complexity, both experimentally and
theoretically, are of importance for analyzing the
factors influencing the reactivity of the active
phase. Studies of the adsorption of individual Au
atoms on a thin alumina film on NiAl have been
reported in our previous works.
• In the present project, we use alumina surfaces
to create theoretical models of alumina sup-
ported Au clusters and compare with our previ-
ous work on Cu/alumina. The calculations were
carried out using density functional theory with
the PW91 functional and a supercell approach as
implemented in VASP. The typical system size to
be considered within this project contains 80-180
atoms. The use of a large number of processors
and faster communication between the proces-
sors on HLRN is highly required.
Metallic gold has long been regarded as a poorly
active catalyst. However, as was discovered in
1987 by Haruta et al., oxide supported Au nano-
particles show a surprisingly high catalytic activity
for the oxidation of CO at ambient temperature. It
has been found that oxide supported gold nano-
clusters show activities for many reactions at low
temperatures. It has been reported that Au/Al2O3
has high activities for CO oxidation, NO reduction
with hydrocarbons on the presence of O2 and H2O,
and olefins hydrogenation. The catalytic properties
of nano-structured gold catalyst on Al2O3, owing
to the nano-size effect and the support effect, are
not well understood. This is particularly due to the
lack of knowledge on the complex catalyst struc-
ture on the atomic scale.[1] The studies of well de-
fined model systems of increasing complexity, both
experimentally and theoretically, are of importance
for analyzing the factors influencing the reactivity
of the active phase. Studies of the adsorption of
individual Au atoms on a thin Al2O3 film on NiAl
have been reported. The experimental model of
an Al2O3 support is two atomic layers thick and
has been extensively studied. The charged na-
ture of self-assembly Au chains on the alumina thin
film has been demonstrated based on scanning
tunnelling microscopy and spectroscopy combined
with density functional theory calculations.[2]
In the present project, we use γ-Al2O3 sur-
faces to create theoretical models of Al2O3 sup-
ported Au clusters and compare with our previous
work on Cu/γ-Al2O3.[3] The objective is to eluci-
date the growth mode of Au clusters on the clean
and hydroxylated γ-Al2O3 surfaces. The calcula-
tions were carried out using density functional the-
ory with the PW91 functional and a supercell ap-
proach, with Digne’s γ-Al2O3 surface models.[4]
In order to find the most stable adsorption struc-
tures, we tried the adsorption of Au clusters on both
the perfect and the reconstructed clean γ-Al2O3
surfaces. For the hydroxylated surface, we tried the
pure adsorption and the spillover reaction, which
involves the Au clusters on the surface inserting
into the surface hydroxyl O-H bonds. Our results
show that the adsorption of Au on the perfect sur-
face is stronger than on the reconstructed surface.
On the hydroxylated surface, the spillover reaction
is not as favored as the pure adsorption. In addi-
tion, Aun interact with the clean surface stronger
than with the hydroxylated surface. Compared with
the Cu/γ-Al2O3 system, the adsorption of Aun clus-
ters is weaker than that of Cun on the clean sur-
face, indicating a weaker interaction between Au
and the surface. On the hydroxylated surface, Cu
can insert into surface O-H bonds and promote hy-
drogen spillover. In particular, desorption of H2
from Cu1 and Cu3 clusters is exoenergetic. How-
ever, neither hydrogen spillover nor H2 desorption
are energetically favorable for Aun clusters.
For discussing the growth (Aun−1 + Au → Aun)
and aggregation (n Au→ Aun) of Au on the surface,
the growth and aggregation energies were defined
as: Egrowth(n/n-1) = Esurf (n) - Esurf (n-1) - Esurf (1)
and Eagg(n) = Esurf (n) + (n-1) Esurf (0) - nEsurf (1),
respectively. Esurf (n) and Esurf (0) are the total en-
ergies of a γ-Al2O3 surface cell with an Aun and of
the Au free surface cell, respectively. The larger
Egrowth(n/n-1) and Eagg(n) indicates the stronger
ability of Aun−1 cluster to get one more Au atom
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Figure 1: Local structures for Au2 and Cu2 on γ-Al2O3 surfaces, and the growth and aggregation energies for Aun
in gas phase and on γ-Al2O3 surfaces
from the surface, and the n-atom cluster is more
stable on the surface.
As indicated in the figure, because the 6s1 elec-
tronic character of single Au atom, the even-atom
clusters have larger growth energy than the odd-
atom clusters both in gas and on surfaces. It in-
dicates odd-atom clusters have stronger ability to
get one more atom to become even-atom clusters,
and Au would prefer to aggregate into even-atom
clusters. Au clusters show larger growth energies
in gas phase than on the surface, which indicates
the interaction of Au with the surface inhibits its
growth and aggregation. In addition, the negative
growth and aggregation energies indicate the 3-
dimentional growth of Au on γ-Al2O3 surfaces.
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How does water arrange around a spin probe?
Ab Initio MD study of the solvation structure and EPR spectrum of Fremy’s salt
in water-methanol solutions
D. Sebastiani, Institute of Theoretical Physics,
Free University Berlin
Abstract
• What is the difference between a properly work-
ing protein and a “prion”? We need to understand
protein folding.
• Similar questions like self-assembly, and how en-
zymatic reactions work, require the same kind of
investigation.
• These questions can be investigated by means
of spectroscopy. Quantum mechanical simula-
tions are extremely helpful in the “correct inter-
pretation” of spectroscopic results.
• Electron paramagnetic resonance (EPR) spec-
troscopy is a highly sensitive spectroscopic tech-
nique to study the details of such microscopic
systems.
• The interpretation of the rich and detailed struc-
ture of an EPR spectrum poses serious chal-
lenges.
• We do ab initio calculations and molecular dy-
namics simulations combined with spectroscopy.
Such a scheme facilitates the detailed under-
standing of EPR data.
The determination of the detailed microscopic
structure and dynamics of complex systems is still
a challenge for modern physics and chemistry.
Specifically, the nature of the interactions of water
with other species – whether these are simple ions,
small dissolved molecules, or large complicated
proteins and polymers – is crucial for a broad range
of chemical, biological, and physical processes. In
the field of biology for instance, biomacromolecu-
lar folding and self-assembly, and enzymatic reac-
tions, i.e. the very basis of life, take place in aque-
ous solutions and are strongly affected by the mi-
croscopic surroundings.
A variety of experimental methods are success-
fully applied to investigate the solvation of ions and
molecules, however, precise quantitative results
are still rare due to severe difficulties in extracting
accurate and unambiguous information from ex-
perimental data.
Electron paramagnetic resonance (EPR) spec-
troscopy is a well-known method for the exam-
ination of the local structure of paramagnetic
molecules (e.g. molecules with an odd num-
ber of electrons). In proteins, such paramagnetic
molecules can be naturally present as cofactors
(e.g. metal ions), they can also be intermediates
in an enzymatic reaction, or they can be artificially
attached for the very purpose of probing the sys-
tem (spin labels). The two observables from an
EPR experiment – the A-tensor and the g-tensor –
are well known to be highly sensitive to local envi-
ronmental changes like solvent polarity and fluctu-
ations in the hydrogen bonding network.[1] In con-
trast to nuclear magnetic resonance (NMR), EPR
is not restricted to small proteins because the mea-
surement can only see the local environment of the
paramagnetic center.
Naturally, the richness and detailed information
in an EPR spectrum comes with a price; the in-
terpretation of EPR spectroscopy has always been
challenging, and EPR spectroscopists are always
looking for more elaborate tools to interpret their
spectra, which basically comes down to assign-
ment and interpretation of spin Hamiltonian pa-
rameters (A- and g-tensors) and of spectral line
shapes.
The introduction of density functional theory
(DFT) was a turning point for the calculations of the
spin Hamiltonian parameters. Before DFT, ab initio
calculations of these parameters were either pro-
hibitively expensive for medium-sized radicals, or
less reliable than semiempirical methods. DFT has
been shown to provide remarkably accurate values
at reasonable computational costs. As for spectral
line shapes, molecular dynamics (MD) simulations
provides the suitable link to statistical thermody-
namics, enabling the simulation of the spectrum of
an ensemble of randomly oriented spins.
As an example of the utility of our approach,
we investigated the solvation of Fremy’s salt (a
well-known paramagnetic molecule) in a frozen
mixture of water and methyl alcohol, by means
of pulse electron nuclear double resonance (EN-
DOR) spectroscopy and molecular dynamics (MD)
simulations.[2] From the analysis of the EPR spec-
tra, which was facilitated by our theoretical calcula-
tions, we could form a clear picture of the interac-
tions between the Fremy’s salt and the solvent. We
found that solvation is dominated by an interplay of
electrostatic interactions (interactions due to elec-
tric charges) and steric properties (small molecules
fit in small spaces where large molecules cannot).
The elucidation of the microscopic interactions
in such a model system represents the first step
for understanding the interactions in more com-
Chemie
23
Figure 1: Top: The interactions between Fremy’s salt (left) with water and methanol are simulated using quantum
mechanical calculations and molecular dynamics simulations. The box on the right shows a snapshot of
the system. Bottom: The spectra that were obtained experimentally were combined with the results from
the theoretical calculations to understand the arrangement of water and methanol around the Fremy’s salt
(right). The green and cyan surfaces show the distribution of different types of hydrogen atoms around
the salt.
plex biochemical systems. What is most significant
here is that the conclusions drawn from the theo-
retical calculations were in very good agreement
with the EPR results that were obtained in the lab-
oratory. This paves the way for applying the same
combination of experimental work and theoretical
calculations to larger more complicated systems,
where the interpretation of the experimental mea-
surements is even more challenging. For this aim,
we are now working on a general efficient compu-
tational protocol for the calculation of the complete
EPR spectrum from first principles.
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Quantenchemische Modellierung hochaktiver Katalysatoren
Hybrid Hartree-Fock/Dichtefunktionaltheoriestudie zur Rolle von Ceroxid in der
oxidativen Dehydrogenierung von Methanol auf getra¨gertem Vanadiumoxid
J. Paier, Institut fu¨r Chemie, Humboldt-Universita¨t
zu Berlin
Kurzgefasst
• Tra¨germaterialien komplexer U¨bergangsmetall-
oxidkatalysatoren beeinflussen maßgeblich de-
ren Aktivita¨t
• Vanadiumoxid (VOx) auf Ceroxid wirkt kataly-
tisch a¨ußerst aktiv in der oxidativen Dehydroge-
nierung von Methanol zu Formaldehyd, einer Re-
aktion von hoher Relevanz in der chemischen In-
dustrie
• Detailliertes Versta¨ndnis durch eine pra¨zise ther-
modynamische und kinetische Beschreibung
einzelner Reaktionsschritte mittels quantenche-
mischer Methoden ermo¨glicht die gezielte Opti-
mierung von Katalysatoren
• Derartige Simulationen stellen nicht nur auf-
grund der Systemgro¨ße, sondern auch wegen
der Notwendigkeit der genauen Beschreibung
von Austausch- und Korrelationseffekten eine
Herausforderung dar
Erst der Einsatz von Katalysatoren ermo¨glicht den
Ablauf von vielen chemischen Reaktionen bei an-
gemessenen Bedingungen und hohen Reaktions-
geschwindigkeiten. Das gilt nicht nur fu¨r viele Syn-
thesen der chemischen Industrie, sondern auch fu¨r
lebenswichtige biochemische Prozesse. Ihre Auf-
kla¨rung und das daraus gewonnene Versta¨ndnis
der Reaktionen auf atomarem Niveau sind zentrale
Anliegen moderner chemischer Forschung. Simu-
lationen und Berechnungen basierend auf quan-
tenmechanischen Prinzipien ko¨nnen hierzu We-
sentliches beitragen.
Ein Katalysator bindet die Reaktionspartner
kurzfristig so, dass Reaktionswege mit mo¨glichst
niedrigen Reaktionsbarrieren ablaufen ko¨nnen. Ein
Beispiel ist der Transfer eines Wasserstoffatoms
bei der oxidativen Dehydrogenierungsreaktion von
gesa¨ttigten Kohlenwasserstoffen oder einfachen
Alkoholen wie Methanol. U¨bergangsmetalloxide,
wie z. B. VOx, sind ausgesprochen aktive Katalysa-
toren fu¨r diese Reaktion. VOx ist in geringen Kon-
zentrationen auf einem Tra¨germaterial aktiv. Es hat
sich herausgestellt, dass VOx gemeinsam mit Ce-
roxid als Tra¨ger hochaktive Katalysatoren fu¨r die
Oxidation von Methanol zu Formaldehyd bildet, im
Gegensatz zu den chemisch eher inerten Oxiden
des Siliziums oder Aluminiums [1].
Trotz der fu¨r Physik und Chemie bahnbre-
chenden Entwicklung der Dichtefunktionaltheo-
rie (DFT) durch Hohenberg, Kohn und Sham
um 1964, stellt die atomistische Simulation von
festko¨rperchemischen Reaktionen wie der oben
genannten Methanoloxidation auf VOx/Ceroxid ei-
ne große Herausforderung an Rechner und Soft-
ware dar. Die Gru¨nde hierfu¨r liegen in der Not-
wendigkeit (i) die Konzentration an VOx mo¨glichst
klein zu halten, was große Superzellen der
Oberfla¨che erfordert (siehe Abbildung) und (ii)
Austausch- und Korrelationseffekte zwischen Elek-
tronen mo¨glichst genau zu beschreiben. Diese Ef-
fekte bilden den Schlu¨ssel zur hohen katalytischen
Aktivita¨t von VOx mit Ceroxid. Fu¨r (ii) hat sich
der Einsatz von sogenannten Hartree-Fock/DFT-
Hybridfunktionalen nicht nur in der Quantenche-
mie, sondern auch in der computergestu¨tzten
Halbleiterphysik sowie in Simulationen von soge-
nannten stark korrelierten Materialien, wie z. B. Ce-
roxid, als sehr erfolgreich erwiesen. Wichtiger Be-
standteil von Hybridfunktionalen ist die Hartree-
Fock-Austauschenergie (HFA) zwischen Elektro-
nen gleichen Spins, deren Berechnung aber
gleichzeitig numerisch aufwa¨ndig ist. Abha¨ngig von
der Systemgro¨ße erfordern Hybridfunktionalrech-
nungen um ein bis zwei Gro¨ßenordnungen la¨ngere
Simulationslaufzeiten verglichen mit Standard-
DFT.
Wir verwenden in unserem Projekt das Pro-
grammpaket VASP [2] basierend auf ebenen Wel-
len und Pseudopotentialen als Basis zur Darstel-
lung des Kohn-Sham Hamilton-Operators unter pe-
riodischen Randbedingungen. Fu¨r große Systeme
verringert die sogenannte abgeschirmte HFA in
gleichnamigen Hybridfunktionalen [3] den Rechen-
aufwand erheblich, was aber den Bedarf an Mas-
sivparallelrechnern keineswegs mindert. Die par-
allel kodierte Software VASP erlaubt Hybridfunk-
tionalrechnungen mit einer optimale Nutzung von
bis zu mehreren Hundert Rechenkernen. Dies ist
fu¨r relativ aufwendige Strukturoptimierungen von
Systemen dieser Gro¨ße unverzichtbar. Mit diesen
“Tools” ist es mo¨glich, Gleichgewichtsstrukturen
und U¨bergangszusta¨nde zu finden, die den Reak-
tionsweg der Methanoloxidation auf VOx/Ceroxid
vollsta¨ndig charakterisieren.
In Zusammenarbeit mit Experimentatoren der
Gruppe um H.-J. Freund am Fritz-Haber-Institut
der Max-Planck-Gesellschaft in Berlin wurden
durch effiziente Synergien zwischen computer-
gestu¨tzter Simulation und Experiment schon
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Abbildung 1: Modell einer Ceroxidoberfla¨che mit Vanadiumoxid und Methanol als Adsorbate. Das Vanadium (dun-
kelblau) ist tetraederfo¨rmig von rot dargestellten Sauerstoffatomen umgeben. Benachbart dazu liegt
ein Methanolmoleku¨l (CH3OH; C: schwarz, H: weiß). Das vergro¨ßerte Schaubild zeigt eine soge-
nannte (3×3)-Superzelle der Oberfla¨che. Gut erkennbar sind die drei aus Cer-Atomen bestehenden
Lagen, welche gemeinsam mit Sauerstoff ein sogenanntes 9-Lagen-Modell der Oberfla¨che bilden.
viele wichtige Erkenntnisse in Bezug auf Ka-
talysatorstruktur und Kooperativita¨t zwischen
Tra¨germaterial und Katalysator gewonnen [4].
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Transport across biological membranes
Molecular dynamics simulations of motor and proton transporter proteins
A.-N. Bondar, Free University Berlin, Department
of Physics
Abstract
• Dynamics and conformational coupling are nec-
essary for the functioning of motor and trans-
porter proteins. Changes in hydrogen-bonding
interactions between protein amino acids can
be directly involved in large-scale conformational
changes of the protein.
• The cytosolic SecA motor is an essential com-
ponent of the Sec translocation system in bac-
teria. SecA couples the hydrolysis of adeno-
sine triphosphate (ATP) with remarkable confor-
mational changes of the SecA-SecYEG translo-
case that lead to the translocation of secretory
proteins across the membrane. To begin to un-
derstand the molecular mechanism that ensures
long-distance coupling in SecA, we will perform
prolonged Molecular Dynamics (MD) simulations
of SecA in a box of water molecules.
• Channelrhodopsin-2 (ChR-2) is a light-gated
cation channel with applications in neurobiology.
The crystal structure of ChR-2 has not been
solved yet. To gain insight into the functional
role of putatively important hydrogen-bonding in-
teractions, we will investigate the dynamics of
homology models of ChR-2, and mutants of the
bacteriorhodopsin proton pump.
Proteins are synthesized in the cytoplasm, a fluid
matrix that fills the space between the compart-
ments of the cell. To ensure their proper struc-
ture and functional state, newly synthesized pro-
teins often require transport to specific subcellular
compartments. These tasks are performed by so-
phisticated machineries present in all branches of
life. The Sec system, whose essential components
are the cytosolic SecA motor and the membrane-
embedded SecYEG channel, is a major route for
protein secretion in bacteria; toxins are among
the proteins secreted via the SecA path. Under-
standing how SecA works is a critical point for
understanding protein biosynthesis, and can have
important applications for developing antimicrobial
agents.
SecA is a large protein that contains several do-
mains (Figure 1). Crystal structures indicate that
the changes in the structure of SecA during pro-
tein translocation are indeed remarkable. The Pro-
tein Binding Domain (PBD) is the structural ele-
ment that exhibits the largest conformational vari-
ability among the SecA crystal structures: it had
been suggested that opening of SecA involves a
large rigid-body rotation of the PBD [1]. The con-
formation of the PBD could, however, be affected
by the crystallization conditions, and the similar-
ity between the overall structures of the Nucleotide
Binding Domains (NBDs) in different nucleotide-
binding states could imply that important conforma-
tions sampled by SecA are not represented by the
crystal structures [2]. As a key step towards un-
derstanding how SecA works, we will perform pro-
longed all-atom MD simulations to characterize the
structure and dynamics of the SecA motor in the
open and closed states. This work will provide the
foundation for future investigations of the mecha-
nism if chemo-mechanical coupling in SecA.
Computer simulations are a well-established,
cost-effective method that allows us to probe the
geometry and the motions of proteins. The simu-
lations require the coordinates of each atom of the
protein, which are known from X-ray crystallogra-
phy, and use a set of equations describing the in-
teractions of each protein atom with other protein
atoms and with the environment. The simulation
consists of solving numerically the classical time-
dependent equations that describe the motion of
the collection of atoms making up the protein and
its environment (such as water and molecules).
Prolonged simulations of 50–100 nanoseconds
are required to equilibrate thoroughly large sys-
tems (approx. 200.000 atoms) consisting of pro-
teins and solvent molecules. High-performance
parallel computing made possible by the HLRN will
allow us to sample efficiently the long-timescale dy-
namics of SecA in a large box of water molecules.
The microbial-type ChR-2 is a light-gated
cation channel that consists of a transmembrane
rhodopsin domain, and a cytosolic C-terminal do-
main. Absorption of light by the retinal chro-
mophore triggers a reaction cycle in which con-
formational changes of the protein are associated
with opening and closing of the channel. Several
amino acids critical for the ion pumping or sen-
sory activity of other members of the microbial-
type rhodopsins are replaced in ChR-2, where they
are likely implicated in function. For example, im-
portant differences are observed between the se-
quences of amino acids of ChR-2 and the proton-
pumping bacteriorhodopsin in regions that in bac-
teriorhodopsin are directly involved in proton up-
take and release.
Investigating the specific roles of these amino
acids offers a unique opportunity to understand the
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Figure 1: Large-scale conformational changes of the SecA motor during protein translocation. (A-C) SecA in the
closed (A), open (B), and SecYEG-bound states (C) from refs [3], [1], [4], respectively. The nucleotide
binds at the interface between NBD1 and NBD2. HSD and HWD denote, respectively, the Helical Scaf-
fold Domain and the Helical Wing Domain. In panel (B), the atoms of the ADP molecule are colored as
follows: carbon - cyan, nitrogen - blue, oxygen - red, and phosphorus - brown; the magnesium ion is
depicted in green. The crystal structures of SecA closed and open states are from B. subtilis, and that of
SecYEG-bound SecY is from T. maritima. Note the differences in the orientation of the PBD relative to
the remaining of the protein in the closed, open, and SecYEG-bound states of SecA.
general concepts that govern the design of mem-
brane transporters and receptors. We will per-
form MD simulations to assess the dynamics and
lipid interactions of ChR-2 homology models, and
of bacteriorhodopsin mutants. Particularly impor-
tant is to derive information about the dynamics
of internal water molecules. The work on under-
standing how specific amino-acid interactions af-
fect the structure and dynamics of the protein, and
the dynamics of the internal water molecules, will
contribute to deriving a molecular understanding of
how ChR-2 works.
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Functionalization of graphene on metals
Graphene on ferromagnetic surfaces and its functionalization
with water and ammonia
E. Voloshina, B. Paulus, Yu. Dedkov, Institut fu¨r
Chemie und Biochemie, Freie Universita¨t Berlin;
Institut fu¨r Festko¨rperphysik, Technische Univer-
sita¨t Dresden
Abstract
• Graphene has attracted enormous interest in the
past years due to its unusual electronic proper-
ties. Numerous applications have been proposed
for this material.
• In order to construct graphene-based electronic
devices, an energy band gap has to be induced.
• Layers of graphene on ferromagnetic (FM)
surfaces may effect ideal spin filtering in
FM/graphene/FM sandwich-like structures. To
develop such a spintronic unit, the electronic,
magnetic, and interfacial properties must be fully
understood.
• Adsorbed molecules may induce subtle changes
in the electronic structure and can also serve to
modify the function of the graphene layer.
Graphene, a two-dimensional layer of carbon
atoms packed in a honeycomb lattice [Fig. 1(a)],
is a unique physical object and it is under intent
attention for the last several years due to its fas-
cinating properties [1]. Starting from the first ex-
perimental works on the observation of ambipolar
field effect and quantum Hall effect in graphene,
this material still continues to astonish scientists
via demonstration of various interesting phenom-
ena, like high carrier mobility, integer and half-
integer quantum Hall effect, Klein tunneling, etc.
In 2010, A. Geim and K. Novoselov were awarded
the Nobel Prize “for groundbreaking experiments
regarding the two-dimensional material graphene”.
As from the practical point of view, many inter-
esting graphene-based applications were demon-
strated and proposed. Among them are high-
frequency field-effect transistors, flexible touch-
screens, single-molecule gas sensors and many
others. Almost all graphene-based devices, which
are presently realized or will be implemented in
the future, are based on the fact that in the neu-
tral state of graphene, the density of states at the
Fermi level is zero and can be easily changed upon
particular conditions leading to dramatic variation
of the conductance response of the graphene con-
ductive channel [Fig. 1(b-d)]. Such conditions can
be realized in different ways, like in the field-effect
transistor via application of different-sign voltages
to the back-gate electrode (controllable change of
the conductivity of graphene from n- to p-type),
via adsorption of graphene on different substrates
(e. g. a graphene ribbon can connect two differ-
ent metal contacts which induce different types of
graphene doping, thus allowing the realization of
n − p junctions in graphene), or via adsorption of
atoms or molecules with different electron affin-
ity on graphene (as was demonstrated in recent
works, graphene can be used for realization of pre-
cise gas sensors [1]). In the last two cases the
strength of interaction of graphene adsorbed on a
substrate or adsorbing another molecule defines
the changes in the density of states of graphene
around the Fermi level and has to be carefully ex-
amined.
Focusing on the graphene/metal systems, sev-
eral graphene-based hybrid structures were the-
oretically proposed. The first example is the
so-called “spin-filter” which exploits the perfect
match of graphene lattice and close-packed sur-
faces of ferromagnetic materials, Co and Ni. The
spin-filtering effect in this system originates form
the unique overlap of the electronic structures of
graphene and the close-packed surfaces of fer-
romagnetic Ni and Co [2]. The interaction be-
tween graphene and ferromagnetic materials will
however change the electronic properties of the in-
terface, partially quenching the spin-filtering, but
a sizable effect can still be detected by choos-
ing a proper combination of ferromagnetic mate-
rials or via increasing the number of the graphene
layers. Beyond the utilization of its unique elec-
tronic properties, graphene may also be exploited
for many other applications, for example, using a
graphene layer as a template for the growth of reg-
ular arrays of nanostructures. On close-packed no-
ble metal surfaces, such as Ir(111), Rh(111), or
Ru(0001) graphene forms periodically corrugated
moire´ patterns with a period of several nanome-
ters, and such superstructures can act as tem-
plates for the preparation of exceptionally well-
ordered nanocluster lattices. Monodisperse metal
cluster arrays on the inert graphene surface can be
used in catalysis or magnetic data storage.
Recently, investigations of the lattice-matched
interface between graphene and ferromagnetic
surfaces were performed by means of angle-re-
solved photoemission (ARPES), near edge x-ray
absorption fine structure spectroscopy (NEXAFS),
and density functional theory (DFT) [3]-[4]. We
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Figure 1: (a) Crystal structure of graphene where carbon atoms are arranged in the honeycomb lattice. Unit cell
of graphene with lattice constant a has two carbon atoms per unit cell, C1 and C2. (b) Electronic disper-
sion of pi and pi∗ states in the honeycomb lattice of free-standing graphene obtained in the framework of
tight-binding approach. These branches have linear dispersion (c) in the vicinity of the K points of the
Brillouin zone of graphene. (d) Position of the Dirac point and the Fermi level as a function of doping for
the free-standing graphene.
observed noticeable modifications of the graphene
and substrate band structures in the system. The
strong hybridization of the graphene π and spin-
polarized 3d valence band states of ferromagnetic
material results in formation of interface states.
This leads to the appearance of induced mag-
netism in the carbon atoms of the graphene layer.
When considering the graphene/FM interface,
where FM = Ni(111), Co(0001), 1ML Fe/Ni(111),
the magnetic response from the graphene layer
grows with increasing magnetic moment of the un-
derlying FM substrate.
Our joint experimental-theoretical work is cur-
rently directed towards studying the adsorption of
polar molecules on the graphene layer, epitaxi-
ally grown on ferromagnetic surfaces. ARPES and
NEXAFS data of the H2O (NH3)/graphene/Ni(111)
system give information about the kind of interac-
tion between adsorbed molecules and graphene
on Ni(111). However, the preferable position for the
molecule cannot be easily determined from the ex-
perimental observations. Therefore, from the theo-
retical side, we plan to investigate different adsorp-
tion sites and orientations of the molecules of inter-
est. Combinations of DFT and wavefunction-based
correlation methods are applied in order to obtain
detailed information.
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Tailoring the electronic properties of TiO2
Defect engineering in TiO2 – from bulk to nanostructures
P. Dea´k, B. Aradi, Bremen Center for Computa-
tional Materials Science, University Bremen
Abstract
• TiO2 is a versatile material which is already used
in many applications.
• In order to achieve better performance and to ex-
tend the spectrum of applications, the electronic
properties of bulk and nanostructured TiO2 have
to be investigated.
• Defects have a significant effect on the elec-
tronic properties, therefore, they must be in-
cluded when such properties are investigated.
• TiO2 is a very challenging material for electronic
structure calculations, making the application of
new methods necessary.
TiO2 is a wide band gap crystalline oxide with many
existing and potential applications, from the pig-
ment industry and photocatalytic air- and water
purification, through water splitting and hydrogen
storage, high-k dielectric and room-temperature
ferromagnetic semiconductors, to electron trans-
mitters in electrochemical solar cells, and transpar-
ent conductive oxides in optoelectronics. In most
of these applications the understanding of charge
carrier generation and recombination is of crucial
importance. Such phenomena are governed by
intrinsic defects, impurities and dopants. Our re-
search strategy is to establish first a knowledge
base about defects and their interactions in bulk
materials, by means of high-level quantum me-
chanical computations. Once that is achieved, we
will analyze the behavior of defects in the presence
of surfaces and in nanostructured material. The
task is made difficult by the fact that the “standard
tool” of defect calculations – (semi)local approxi-
mations of density functional theory (DFT) – fails
for defects in most wide band gap metal oxides.
We have chosen to go beyond the standard ap-
proximations by testing the screened hybrid func-
tional HSE06. Although this is essentially a semi-
empirical approximation, we have shown that for
defects of traditional group-IV semiconductors the
total energy computed with this functional shows
the correct linear dependence on the (fractional)
occupation number of the defect level. As a con-
sequence of that, the ionization energy of a de-
fect is accurately given by the Kohn-Sham-energy
of the defect level, in unprecedented agreement
with experiment [1], [2], [3]. Based on these re-
sults, we have investigated the performance of the
HSE06 functional for TiO2. The electronic struc-
ture is in excellent agreement with the result ob-
tained from ab initio many-body perturbation the-
ory (GW method) and from photoelectron spec-
troscopy (PES). As a next step, we have demon-
strated the equality between the Kohn-Sham en-
ergy level and the ionization energy of defects in
both the anatase and rutile modifications of TiO2.
This is of special importance, because these two
modifications show strong and different polaronic
effects. In rutile, mobile electrons tend to be self-
trapped by a local change in the chemical state
of a Ti atom (from 4+ to 3+), while in anatase, a
similar local change of an O atom (from 2- to 1-
) traps mobile holes. Standard approximations of
DFT fail to describe these effects. Our calculations
with HSE06 have found, in agreement with experi-
ment, that n-type doping in rutile and p-type doping
in anatase are counteracted by these self-trapping
effects. These results prove that the HSE06 func-
tional can supply very accurate electronic structure
results in TiO2 based systems.
Therefore, we have used the method to calcu-
late the generic band off-sets between bulk ru-
tile and anatase, which have great significance for
photochemical applications, where a mixed phase
rutile-anatase system is used. We have found
that the band alignment leads to bipolar carrier
separation: electrons should be accumulated in
anatase, and holes in rutile. We have also inves-
tigated the optical effective mass of electrons (av-
erage mass of the conducting electrons) in highly
Nb-doped anatase, which can be used as a trans-
parent conductive oxide. The HSE06 electronic
structure gives an excellent description of the ob-
servations. Our preliminary investigations on Ta-
doping indicates that is is more favorable than Nb-
doping, as far as the anisotropy of the effective
mass is concerned. We have also investigated the
possibility of p-type doping in anatase. We have
found that, due to hole localization, the accep-
tors are all rather deep and the calculated forma-
tion energies are much too high for practical pur-
poses. It should be taken into account, though, that
donors (like the oxygen vacancy or hydrogen inter-
stitials), incorporated simultaneously with the ac-
ceptors, diminish the heat of solution considerably
by charge compensation, and so, in fact, very high
concentration of the acceptors can be achieved.
(A non-equilibrium concentration of activated ac-
ceptors can then be obtained by annealing in dry
air and quenching.) Another possibility is doping
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Figure 1: Model for a subnanometer-sized anatase wire.
by complexes which cause much smaller lattice
strain than isolated acceptors. The investigation of
such phenomena will be carried out in the present
project year. We intend to conclude our studies on
bulk defects by investigating the very controversial
issue of the intrinsic defects (oxygen vacancy and
titanium self-interstitial). These defects are of cru-
cial importance in explaining the room temperature
ferromagnetism observed in thin anatase films.
In the last phase of our investigations on TiO2,
we will concentrate on low-dimensional systems,
besides thin films mainly on nanowires. In struc-
tures with lower dimensionality, the large surface
to volume ratio will change the energetic rela-
tions between dopants and intrinsic defects, and
nanostructures can be expected to be more flex-
ible in accommodating volume changes. Recent
experimental work has shown the existence of ex-
tremely thin anatase nanowires, and their capabil-
ity to incorporate an unusually high amount of ni-
trogen. Our simulation of the HRTEM (high res-
olution transmission electron microscopy) pictures
show that the wire structure which was proposed
by the experimentalists to explain their data, is not
correct. Based on some preliminary calculations,
we suggest another model, which is more in accor-
dance with the observed HRTEM picture. Using
our new models, we will investigate the nitrogen
uptake and the effect of surface functionalization
on the electronic structure of anatase nanowires.
Finally, we intend to use our results to establish a
research direction into phase changes induced by
defect aggregation in TiO2. Such phenomena are
at the heart of TiO2 based memristors, to be used
for high density storage with resistance switching
(RRAM).
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Wie Implantate la¨nger leben
First Principles Molecular Dynamics Simulations of Di- and Tripeptides on
Titanium Dioxide Surfaces
W. Friedrichs, W. Langel, L. Colombi Ciac-
chi, S. Ko¨ppen, Biophysikalische Chemie, Institut
fu¨r Biochemie, Universita¨t Greifswald und Grenz-
fla¨chen in der Bio-Nano-Werkstofftechnik, Fachbe-
reich Produktionstechnik, Universita¨t Bremen
Kurzgefasst
• Oberfla¨cheneigenschaften von Materialien mit
technischer Anwendung ko¨nnen durch Biofunk-
tionalisierung optimiert werden
• detailiertes Versta¨ndnis der Protein-
Oberfla¨chenkontakte und der Triebkra¨fte fu¨r die
Proteinadsorption kann zur Verbesserung der
Beschichtungen fu¨hren
• quantenchemische Simulationen veranschauli-
chen die Adsorption einer Auswahl an reaktiven
Aminosa¨uren
• stabile Adsorptionskonfigurationen von im Peptid
gebundenen Aminosa¨uren auf Oxidoberfla¨chen
beinhalten ha¨ufig Protonentransferprozesse
• koorperative Effekte benachbarter geladener
Aminosa¨uren wirken auf deren Adsorption durch
eine sta¨rkere Polarisation
Im Bereich der medizinischen Technik werden “gu-
te Werkstoffe” nicht nur durch passende mechani-
sche Eigenschaften gekennzeichnet, die durch ih-
re Legierungen noch verbessert werden ko¨nnen,
sondern besonders auch durch ihre Oberfla¨chenei-
genschaften. Je nach Anwendung soll der Werk-
stoff z.B. biokompatibel sein (Implantate) oder
aber auch absolut proteinresistent (Medikamen-
tenfla¨schchen). Bei Zahnimplantaten werden auf-
grund der hervorragenden mechanischen Eigen-
schaften ha¨ufig Titanlegierungen als Werkstoff ge-
nutzt. Um jedoch die Oberfla¨cheneigenschaften zu
optimieren, werden die Materialoberfla¨chen immer
ha¨ufiger durch die spezifische Anbindung von bio-
logischen Komponenten funktionalisiert. Um die In-
tegration des Implantates makroskopisch verste-
hen und die biofunktionalen Beschichtungen noch
zu verbessern, ist es notwendig, die komplexen
Prozesse an der Grenzfla¨che von Implantatober-
fla¨chen und physiologischer Lo¨sung auch auf ato-
mistischer Skala aufzukla¨ren.
Experimentelle Untersuchungen ko¨nnen hier
durch atomistische Simulationen sehr unterstu¨tzt
und erga¨nzt werden. Mit klassischen Simulati-
onsmethoden kann man so Informationen u¨ber
die Vorzugsorientierung eines adorbierten Prote-
ins oder Konformationsa¨nderungen wa¨hrend des
Adsorptionsprozesses ermitteln. Offen bleibt al-
lerdings die Chemie bei dem Vorgang. Um zu
verstehen, wie verschiedene fuktionelle Gruppen
von Aminosa¨uren an Materialoberfla¨chen haften,
muss man auf Simulationsmethoden zuru¨ckgrei-
fen, die die elektronische Struktur von Atomen
mit beru¨cksichtigen. Solche Simlationsmethoden
sind deutlich rechenaufwendiger, jedoch werden
dabei chemische Prozesse, wie zum Beispiel Pro-
tonenu¨berga¨nge, oder auch die Verschiebung von
atomaren Ladungen, die zu einer Versta¨rkung der
Polarierung fu¨hren kann, mit aufgenommen.
In diesem Projekt wird die Adsorption einer
Auswahl einzelner und auch unterschiedlich ge-
paarter reaktiver Aminosa¨uren mit first-principles-
molecular-dynamics-Simulationen (CPMD) auf
verschiedenen stabilen Titanoxidoberfla¨chen un-
tersucht. Hierbei werden alle reaktiven Aminosa¨ur-
en in kleinen Peptiden gebunden auf die Ober-
fla¨che gesetzt, um die Proteinumgebung rich-
tig wiederzugeben, und alle Zellen mit Wasser
aufgefu¨llt. Die resultierenden Simulationszellen
enthalten etwa 350 Atome. Jedes einzelne Ami-
nosa¨ure-Oberfla¨chen-System muss fu¨r etwa 5 ps
simuliert werden. Bei einer Nutzung von 64 Re-
chenkernen parallel dauert jede Simulationen, in
Anha¨ngigkeit vom System, 1 bis 2 Wochen. Der
Einsatz von quantenchemischen Simulationsme-
thoden ist sehr kostspielig in der Rechenzeit und
eine derart angelgte Untersuchung verschiedener
Adsorptionskonfigurationen auf dem quantenche-
mischen Level ist erst duch die Nutzung von Hoch-
leistungsrechenzentren, wie dem HLRN mo¨glich
geworden.
Bei der Adsorption von Aminosa¨uren in wa¨ssri-
ger Lo¨sung spielt immer auch Wasser eine wich-
tige Rolle. Auf allen Oberfla¨chen des Oxidmate-
rials konnte jeweils eine in hohem Maße orien-
tierte Wasserschicht beobachtet werden. Bei ei-
ner der simulierten Oberfla¨chen kam es wa¨hrend
der Simulationszeit zur Spaltung einiger Wasser-
moleku¨le und so zur Ausbildung geladener Grup-
pen auf der Materialoberfla¨che. Diese Gruppen
waren im Folgenden als die bevorzugten Adsorp-
tionspla¨tze fu¨r die Aminosa¨uren identifiziert wor-
den, wobei die endgu¨ltige stabile Konfiguration erst
durch eine Reihe von Protonenu¨berga¨ngen ent-
standen ist (nummerierte Pfeile in Abbildung 1A).
Auf anderen Oberfla¨chen konnte beobachtet wer-
den, dass die Adsorption der kleinen Biomoleku¨le
nicht nur direkt zu der Oberfla¨che stattfindet (1
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Abbildung 1: Momentaufnahmen von Tripeptiden mit einer zentralen reaktiven Aminosa¨ure auf Titandioxid. Ver-
schiedene Farben symbolisieren die chemischen Elemente (rot) Sauerstoff, (magenta) Titan, (cyan)
Kohlenstoff, (blau) Stickstoff, (weiß) Wasserstoff. (A) Die Adsorption von Glutamat auf einer parti-
ell hydroxylierten (100) Rutiloberfla¨che wird von einer Serie von Protonenu¨berga¨ngen begleitet. Die
Neutralisation von Glutamat (1) induziert einen weiteren Protonenu¨bergang (2) vom Bru¨ckensauer-
toff der na¨chsten Reihe (B) Das Glutamat ist auf einer (110) Rutiloberfla¨che durch eine Wasserstoff-
bru¨ckenbindung (1) gebunden und wird zusa¨tzlich durch ein chemisorbiertes Wassermoleku¨l neu-
tralisiert (2), (C) Die gegensa¨tzlich geladenen Aminosa¨uren Lysin und Glutamat bilden jeweils einen
stabilen Kontakt zur (110) Rutiloberfla¨che aus. (weiß) Wasserstoff. (A) Die Adsorption von Glutamat
auf einer partiell hydroxylierten (100)-Rutiloberfla¨che wird von einer Serie von Protonenu¨berga¨ngen
begleitet, (B) Das Glutamat ist auf einer (110)-Rutiloberfla¨che durch eine Wasserstoffbru¨ckenbindung
(1) gebunden und wird zusa¨tzlich durch ein chemisorbiertes Wassermoleku¨l neutralisiert (2), (C) Die
gegensa¨tzlich geladenen Aminosa¨uren Lysin und Glutamat bilden jeweils einen stabilen Kontakt zur
(110)-Rutiloberfla¨che aus. Außerdem kommt es durch die interne Wechselwirkung beider Seitenket-
ten zu einer versta¨rkten Polarisierung der einzelnen funktionellen Gruppen.
in Abbildung 1B), sondern auch u¨ber diese erste
orientierte Wasserschicht versta¨rkt wird (2 in Ab-
bildung 1B). Hier wurde der Protonentransfer, der
zur Ausbildung einer geladenen Oberfla¨chengrup-
pe und zur Neutralisierung der Aminosa¨ure fu¨hrt,
erst durch die Aminosa¨ure induziert und ist kein Ef-
fekt der Oberfla¨che, wie in Abbildung 1A. In Prote-
inen liegen geladene reaktive Amniosa¨uren ha¨ufig
in der Sequenz nebeneinander. In diesem Pro-
jekt wurde untersucht, inwieweit diese Aminosa¨ur-
en sich zum Einen gegenseitig zum Anderen die
Adsorption beeinflussen. In den hier durchgefu¨hr-
ten Simulationen kam es nur vereinzelt zu einer
internen Wechselwirkung (Abbildung 1C zwischen
den Atomen H3 und O2). Es konnte jedoch gezeigt
werden, dass durch eine Interaktion der funktio-
nellen Gruppen die einzelnen Aminosa¨uren sta¨rker
polarisiert werden. Dies versta¨rkt dann wieder den
Oberfla¨chenkontakt.
Dass die geladenen Aminosa¨uren bevorzugt an
die geladenen Oberfla¨chengruppen adsorbieren,
wurde auch schon in klassischen Simulationen ge-
funden [1],[2], doch kann erst durch den Einsatz
der quantenchemischen Simulationsmethoden der
vollsta¨ndige Prozess simuliert werden. Da die Si-
mulation von Aminosa¨uremonomeren auf den Ti-
tandioxidoberfla¨chen zur Ausbildung von Adsorp-
tionskonfigurationen fu¨hrte, die nicht representa-
tiv fu¨r die Proteinadsorption ist [3], wurden in die-
sem Projekt alle Aminosa¨uren in kleine Peptiden
gebunden. Die nun erforderlichen zu simulieren-
den Zellgro¨ßen beschreiben die obere Grenze der
Mo¨glichenkeiten der Car-Parrinello-Moleku¨ldyna-
mik. Die Simulationen sind nur noch durch ein ho-
hes Maß an Parallelisierung in annehmbaren Zeit-
intervallen zu realisieren.
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3. S. Ko¨ppen, O. Bronkalla, W. Langel, J. Phys.
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Molecular simulation studies of the interaction of weakly coordinating ions with
biological interfaces
D. Gabel, K. Karki, D. Roccatano, Department of
Chemistry, University of Bremen, School of Engi-
neering and Science, Jacobs University Bremen
Abstract
• Weakly coordinating ions show properties which
cannot be explained on purely electrostatic
grounds. Such ions are large, and prominent ex-
amples are ionic boron clusters (IBC).
• We want to study the interaction of IBC with
membranes and with proteins using molecular
dynamics simulations, in order to have a better
molecular understanding of the experimental re-
sults.
• A force field for molecular dynamics simulation
of IBC must be developed and optimized against
experimental data.
• With this force field, the interaction of IBC with
lipid bilayers and proteins (acetylcholine esterase
and histones) will be simulated.
Weakly coordinating ions (WCI), both cations and
anions, are a broad class of substances known for
their peculiar properties in solution. Among them,
icosahedral ionic boron cluster compounds (IBC)
of the type YB12X12(2-) (X = H, I, CH3 and Y = SH,
OH) and XB12H11(-) (X=H, NH3, N(CH3)3), see Fig-
ure 1, are particularly interesting. They influence
the structure and tightness of lipid bilayers, and
they inhibit enzyme functions. The structure, size,
and charge, of anions are known to affect their co-
ordinating properties, and this is especially true for
the IBC. We do, however, not yet have an under-
standing of their structural, dynamics and thermo-
dynamics properties in water and in other solvents.
Furthermore, despite their long use in the design
and synthesis of therapeutics for Boron Neutron
Capture Therapy of cancer and, more recently, in
other areas of drug design, the molecular mech-
anism of their interaction with the components of
living cells (protein and biological membranes) is
largely unknown both experimentally and theoreti-
cally. The aim of this project is to study molecular
properties of these anions and the details of their
interactions with biological systems, using molec-
ular dynamics (MD) techniques. We will focus on
the interaction of IBC with two different systems.
1. Ion-Membrane Interactions. It is known that
WCI interact with membranes. We have shown
that this is especially true for boron cluster an-
ions [1],[2]. Membrane integrity is influenced, and
morphological changes (from minor to drastic) are
found. Understanding the interaction mechanisms
on a molecular level will greatly improve predic-
tive models and the description of toxicologic and
pharmacologic effects of the anions. The interac-
tion of boron clusters with membranes will be an-
alyzed using MD simulations. We first have to de-
velop a force field model for the IBC, mandatory for
the subsequent MD calculations. The parameters
for the force field (equilibrium geometries, force
constants, partial charges) are derived from quan-
tum mechanics calculations, which provide a de-
tailed description of the IBC and of the interaction
with solvent molecules. The new force field will be
checked against experimental data which we have
gathered. In particular, thermodynamics proper-
ties, transport properties in water and in other sol-
vents will be considered. Free energies will be
estimated using thermodynamics integration meth-
ods. Diffusion coefficients will be estimated from
experimental conductivity measurements using the
Nernst-Einstein equation. The IBC model will be
used to perform MD simulations in the presence
of a phosphatidylcholine lipid bilayer sheet. The
calculations will provide information on free energy
barriers for percolation, changes of lipid surface
area, orientation of asymmetric molecules, stoi-
chiometric ratios of lipid to clusters, and induced
pore formation. Different types of lipid membrane
will be used for these purposes. The free en-
ergy barrier of diffusion of anions through mem-
branes will then be calculated using equilibrium
and non-equilibrium approaches such as umbrella
sampling, thermodynamics integration and steered
molecular dynamics (SMD). The potential of mean
force necessary to penetrate the lipid bilayer will be
calculated using SMD simulations. SMD applies
an external force that lowers the energy barrier,
and thus allows to study long time scale processes
on the nanosecond timescale. The trajectories ob-
tained from SMD will be used to obtain accurate
free energy barriers of starting conformation from
umbrella sampling or from constrained potential of
mean force calculations.
2. Ion-Protein Interactions. The recent discov-
ery of another ICB, metallacarborane, as effective
inhibitor of HIV-1 protease has demonstrated that
ICB can interact strongly with proteins. Few mod-
eling studies have been performed, and none of
them used MD simulations. In this project, two
model proteins, acetylcholinesterase (AChE) and
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Figure 1: Structure of the icosahedral ionic boron clusters used (top) and their interactions with membranes (bottom
left) and proteins (bottom center and right). The approach to SMD is shown in the bottom left: The ICP
is pulled into the lipid bilayer by an externally applied field, represented by the spring. The center shows
IBC ions interacting with AChE, and the right is an NCP ensemble.
the nucleosome core particle (NCP), will be used.
AChE is important for the transmission of electric
signals in the neuron cells and it is a target enzyme
for the treatment of Alzheimer disease. We found
that AChE is inhibited by ICB [1], which is surpris-
ing, as the ICB are negatively charged and the nat-
ural substrate is positively charged. NCP is the
molecular building block of the chromatin present
in the nuclei of eukaryotic cells. We have found that
IBC accumulate in the nuclei of the cells, probably
on NCP. It likely that the anions interact preferen-
tially with the positively charged histones. We have
performed MD simulations of NCP [3], but dock-
ing studies with IBC have not yet been conducted
on this system. We plan to investigate the bind-
ing of IBC to AChE and with the histone proteins
in NCP by using MD simulations. MD will be used
to analyze preferential binding of the ICB to spe-
cific sites on the protein surface, in order to learn
about the specific propensity of the ions to bind to
specific amino acids. Subsequently, the diffusion
of the boron cluster into the AchE active site will
be analyzed by calculating the free energy barrier
of diffusion and free energy of binding. We ex-
pect to obtain information on binding constants and
conformational changes, which can be compared
with experimental data from enzyme inhibition and
NMR spectroscopy.
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Grobe Modelle fu¨r weiche Membranen
Kollektive Pha¨nomene in Lipidmembranen: Dynamik und die Rolle von Peptiden
bei Porenbildung und Fusion
M. Mu¨ller, K.Ch. Daoulas, M. Fuhrmans, M.
Ho¨mberg, G. Marelli, Institut fu¨r theoretische Phy-
sik, Georg-August-Universita¨t Go¨ttingen
Kurzgefasst
• Porenbildung und Fusion von Membranen sind
grundlegende biologische Prozesse, deren mo-
lekularer Ablauf weitgehend unbekannt ist.
• Computersimulationen liefern direkte Einblicke in
Struktur und U¨bergangszusta¨nde und tragen so-
mit zum Versta¨ndnis und der Kontrolle dieser
Prozesse, z. B. durch Proteine, bei.
• Systematische Untersuchung der universellen
Eigenschaften von Lipidmembranen und ihrer
Umwandlungsprozesse mittels einfacher, physi-
kalischer Modelle (
”
coarse-grained modeling“).
• Weiche, vergro¨berte Modelle ohne Lo¨sungsmittel
ermo¨glichen die Untersuchung von Kollek-
tivpha¨nomenen mit bis zu 100 000 Moleku¨len
auf einer Zeitskala von 1 ns bis zu 100 µs.
• Selbstentwickelter MDPD-Simulationscode mit
”
Force-Decomposition“-Parallelisierung.
Viele Pha¨nomene in Lipidmembranen, wie z. B.
Porenbildung, Fusion und die laterale Entmi-
schung verschiedener Lipide, die Bildung von
”
Rafts“, sowie U¨berga¨nge zwischen verschiede-
nen gelfo¨rmigen und flu¨ssigen Phasen, entste-
hen durch das kollektive Zusammenwirken hun-
derter Moleku¨le. Diese sind fu¨r viele biologische
Prozesse, wie z. B. die Fusion und Teilung von
Zellen und Zellorganellen, den Transport durch
Membranen und die Aktivita¨t mancher membran-
gebundener Proteine von grundlegender Bedeu-
tung. Experimentelle Einsichten in die zugrunde-
liegenden molekularen Abla¨ufe sind jedoch nur be-
grenzt verfu¨gbar, da die Zeit- und La¨ngenskalen –
Mikrosekunden und Mikrometer – oft zu klein fu¨r
eine direkte Beobachtung sind. Detaillierte atomis-
tische oder quantenchemische Simulationen sind
auf Grund der Milliarden beteiligter Atome ge-
genwa¨rtig ebenfalls nicht in der Lage diese Skalen
zu erreichen. Da viele mikroskopische Details fu¨r
das qualitative Verhalten von Lipiddoppelschich-
ten auf mesoskopischen Skalen nur eine unterge-
ordnete Rolle spielen, sind einfache, vergro¨berte
Modelle in der Lage, die universellen Aspekte zu
reproduzieren und systematisch zu untersuchen.
Indem man eine Vielzahl an atomaren Freiheits-
graden in ein effektives Wechselwirkungszentrum
integriert (
”
coarse-graining“), erhalten vergro¨berte
Modelle die Grundzu¨ge der molekularen Gestalt,
aber ko¨nnen gleichzeitig die erforderlichen Zeit-
und La¨ngenskalen erreichen. Sie bilden somit ei-
ne Bru¨cke zwischen der molekularen Beschrei-
bung und pha¨nomenologischen Modellen, welche
Membranen als du¨nne elastische Bla¨tter beschrei-
ben, und leisten somit einen wichtigen Beitrag zum
Versta¨ndnis dieser kollektiven Pha¨nomene.
In unserer Arbeitsgruppe wurde ein solches Mo-
dell entwickelt. Eine Besonderheit von diesem liegt
darin, dass es kein explizites Lo¨sungsmittel (Was-
ser) mehr entha¨lt, sondern die Wechselwirkungen
der Lipide durch Zustandsgleichungen bestimmt
werden, die denen von experimentellen Systemen
nachempfunden sind. Somit mu¨ssen nur die Wech-
selwirkungen innerhalb der Membran berechnet
werden, was zu einer gewaltigen Ersparnis an
Rechenzeit fu¨hrt. Die Zustandsgleichungen bein-
halten Mehrko¨rperwechselwirkungen, die wir mit
”
Multibody Dissipative Particle Dynamics“ (MDPD)
behandeln. Ein wichtiger Unterschied zu bereits
existierenden Modellen liegt im flexiblen Ansatz der
ungebundenen Wechselwirkungen in Form eines
klassischen
”
weighted-density“-Dichtefunktionals.
Die hier auftretenden Parameter haben eine direk-
te physikalische Bedeutung [1].
Vom technischen Standpunkt aus betrachtet
birgt das fehlende Lo¨sungsmittel ebenfalls ei-
ne Herausforderung, da nun große Bereiche der
Simulationsbox leer bleiben, wohingegen ande-
re Bereiche sehr viele Moleku¨le enthalten. Die-
se starke ra¨umliche Inhomogenita¨t fu¨hrt dazu,
dass geometrische Parallelisierungsstrategien in-
effizient sind. Wir haben uns daher fu¨r die
”
Force-
Decomposition“-Parallelisierung entschieden, in
der die Matrix aller paarweiser Wechselwirkun-
gen auf eine Vielzahl von MPI-Prozessen aufge-
teilt wird. Gegenwa¨rtig erfolgt die Kommunikation
ausschließlich u¨ber MPI und unser Simulations-
programm skaliert linear auf bis zu 64 Prozesso-
ren. Es ist jedoch geplant, die Kommunikation in-
nerhalb eines Rechenknotens um eine zusa¨tzliche
OpenMP-Parallelisierung zu erga¨nzen.
In einem ersten Schritt wurden die grundle-
genden mechanischen, thermodynamischen und
strukturellen Eigenschaften unseres Modells ana-
lysiert. Unser Phasendiagramm entha¨lt die biolo-
gisch relevante, flu¨ssige Lα-Phase, sowie drei ver-
schiedene Gelphasen (Lβ , Lβ′ , LI). Die Biegestei-
figkeit der Lα-Phase, welche ein Maß fu¨r die Fle-
xibilita¨t einer Membran ist, liegt bei ca. 20 kBT .
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Abbildung 1: Links: Querschnitt durch eine Lipiddoppelschicht in der gelfo¨rmigen Phase mit einer flu¨ssigen
Doma¨ne (oben rechts), welche eine andere Dicke und eine andere Biegesteifigkeit besitzt. Rechts:
Snapshot einer durch ein Substrat induzierten Pore in der Simulation eines einzelnen adsorbierten
Vesikels. Die hydrophoben Schwa¨nze der Lipide sind in gru¨n dargestellt, die hydrophilen Kopfgrup-
pen in rot und das Substrat in blau. Zusa¨tzlich ist das durch die Schwa¨nze eingenommene Volumen
in gelb gezeigt.
Der Hauptphasenu¨bergang von der Lα- zur Lβ-
Phase ist besonders interessant, da er bei vie-
len biologischen Membranen im Bereich von 30–
40 ◦C auftritt und davon ausgegangen wird, dass
er in der Natur gezielt verwendet wird, um die
mechanischen Eigenschaften von Doppelschich-
ten zu steuern. Mittels besonderer Simulations-
techniken haben wir den genauen Punkt dieses
Phasenu¨bergangs lokalisiert, die Differenz der frei-
en Energie zwischen beiden Phasen bestimmt und
die Linienspannung zwischen Doma¨nen der Lα-
und der Lβ-Phase gemessen [2].
Mit diesem Modell untersuchen wir auch spezi-
fische biologische Fragestellungen, wie die Mem-
branfusion, hierbei auftretende Zwischenzusta¨nde
und deren zeitliche Abfolge. Hierzu za¨hlen
”
Stalks“
– sanduhrfo¨rmige Verbindungen von zwei paralle-
len Lipidmembranen – und Poren in diesen Mem-
branen. Mit Hilfe eines stark vereinfachten Modells
fu¨r Peptide wird untersucht, welche universellen Ei-
genschaften dieser Moleku¨le die Bildung solcher
Zwischenzusta¨nde begu¨nstigen oder erschweren.
Eine zentrale Rolle spielt hierbei die Linienspan-
nung von Fusionsporen, die in unserem Modell
leicht variiert werden kann. Mit Hilfe hoch entwi-
ckelter Techniken, wie thermodynamischer Integra-
tion, Widom’scher Teilcheneinfu¨gung oder Simula-
tion in erweiterten Ensembles, kann fu¨r jeden Zwi-
schenzustand die Freie Energie berechnet werden.
Schließlich erha¨lt man fu¨r eine bestimmte Abfolge
von Zwischenzusta¨nden ein Profil der Freien Ener-
gie, das es uns ermo¨glicht verschiedene Pfade bei
der Membranfusion zu vergleichen und zu beur-
teilen, welche von diesen in der Natur realisierbar
sind [3].
Ein weiteres Thema ist die Entstehung von sub-
stratgebundenen Membranen durch Adsorption
und anschließendes Platzen und Ausbreiten von
Vesikeln auf festen Oberfla¨chen. Dabei ist experi-
mentell bislang nicht bekannt, an welcher Stelle die
Vesikel reißen und ob die beiden Monolagen der
gebundenen Doppelschicht streng der inneren und
a¨ußeren Schicht der Vesikel entsprechen. Außer-
dem ist das Zusammenspiel benachbarter adsor-
bierter Vesikel (Fusion oder Versta¨rkung der De-
formation) sowie die Wirkung des Randes der sich
ausbreitenden adsorbierten Membran auf noch in-
takte Vesikel weitestgehend unbekannt.
Diese Beispiele illustrieren das Spektrum an
mo¨glichen Fragestellungen, welches mit diesen
effizienten Modellen angegangen werden kann.
Zudem la¨sst die Kombination von wachsender
Rechenleistung, neuen Modellen und verbesser-
ten Simulationsmethoden einen weiteren, rasanten
Fortschritt erwarten.
Mehr zum Thema
1. K. Ch. Daoulas, M. Mu¨ller, Adv. Polym. Sci. 224,
197–233 (2009)
2. M. Ho¨mberg, M. Mu¨ller, J. Chem. Phys. 132,
155104 (2010)
3. Y. Norizoe, K. Ch. Daoulas, M. Mu¨ller, Faraday
Discuss. 144, 369–391 (2010)
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Wie fließen eigentlich Tro¨pfchen?
Simulation der Dynamik von Polymersystemen: Gleiten von Tro¨pfchen auf
deformierbaren Oberfla¨chen und Kinetik der Strukturbildung in
mehrkomponentigen Systemen
M. Mu¨ller, A. Galuschko, F. Le´onforte, M.
Mu¨layim, N. Tretyakov, Institut fu¨r theoretische
Physik, Georg-August-Universita¨t Go¨ttingen
Kurzgefasst
• Das Haften und Gleiten von winzigen Tro¨pfchen
auf strukturierten Unterlagen wirft auf der mole-
kularen Skala viele Fragen auf
• Untersuchung der gro¨ßenabha¨ngigen Dissipa-
tionsmechanismen beim Fließen von Tro¨pfchen
auf harten, weichen und gemusterten Unterla-
gen sowie des Einflusses eines Lo¨sungsmittels
oder chemischer Reaktionen hierauf
• Anschluss der molekularen Simulationen an eine
hydrodynamische Kontinuumsbeschreibung
• Einfaches, vergro¨bertes Modell fu¨r Polymer-
flu¨ssigkeiten (
”
coarse-grained modeling“)
• geometrisch-parallelisierte Molekulardynamik
”
LAMMPS“ mit 20 000 – 1 000000 wechselwir-
kenden Teilchen auf bis zu 256 CPUs
Bringt man geringe Mengen einer Flu¨ssigkeit,
z.B. Wasser, O¨l oder Quecksilber, auf einer ebe-
nen Fla¨che auf, so bilden sich zumeist Trop-
fen, die je nach Sta¨rke der Koha¨sions- und
Adha¨sionskra¨fte – Anziehung der Moleku¨le im In-
neren der Flu¨ssigkeit bzw. zwischen der Flu¨ssigkeit
und der Fla¨che – vo¨llig verschiedene Eigenschaf-
ten besitzen ko¨nnen. In einigen Fa¨llen, z.B. Wasser
auf Glas, versucht die Flu¨ssigkeit die Oberfla¨che
vollsta¨ndig zu benetzen, wa¨hrend sich in anderen
Fa¨llen, z.B. Wasser auf einem Lotusblatt, Tropfen
formen, die nur eine minimale Kontaktfla¨che be-
sitzen. Der Kontaktwinkel θY , den die Tropfen mit
der Fla¨che einschließen, wird an der Dreiphasen-
Kontaktlinie gemessen. Im ersten Fall ist er sehr
klein, d.h. θY ≈ 0◦, und im zweiten Fall anna¨hernd
180◦. Er spiegelt die Balance zwischen Koha¨sions-
und Adha¨sionskra¨ften wider und ha¨ngt u¨ber die
Young’sche Gleichung
γGF cos θY = γGU − γUF
mit den drei Grenzfla¨chenspannungen γGF, γGU
und γUF zwischen der flu¨ssigen Phase, der
gasfo¨rmigen Phase und der Unterlage zusammen.
Im Gegensatz zu diesen seit langem bekann-
ten makroskopischen Gro¨ßen sind das Fließver-
halten, die Reibung und das Haften winziger
Tro¨pfchen auf molekularer Ebene nur unvollsta¨ndig
verstanden. In typischen Experimenten besitzen
diese Ausdehnungen von Mikro- bis Millimetern
und bestehen aus Milliarden Moleku¨len, so dass
die experimentelle Untersuchung einzelner Mo-
leku¨le sehr schwierig ist. Ferner zeigen unter-
schiedliche Dissipationsmechanismen, z.B. Rei-
bung durch das viskose Fließen im Inneren des
Tro¨pfchens, an der Unterlage oder der Dreiphasen-
Kontaktlinie, verschiedene Gro¨ßenabha¨ngigkeiten.
”
Finite-Size“-Effekte erschweren die Extrapolation
von Tro¨pfchen zu makroskopischen Tropfen, wel-
che durch Young’sche Gleichung und Hydrody-
namik beschrieben werden. Computersimulatio-
nen ko¨nnen dazu beitragen, Antworten auf Fra-
gen zu geben, wie sich Kontaktwinkel und Kon-
taktlinie vera¨ndern, wenn ein Tro¨pfchen verdampft,
welche Rolle ein Lo¨sungsmittel hierbei spielt, wie
schwierig es ist, ein Tro¨pfchen auf verschiede-
nen Unterlagen zu bewegen und auch wieder zu
entfernen, und vieles mehr. Diese Erkenntnisse
ko¨nnen bei der Entwicklung und Verbesserung von
Korrosionsschutz, Gleitmitteln und Techniken zum
Sa¨ubern von Oberfla¨chen angewendet werden.
Um diese Fragestellungen zu untersuchen,
verwenden wir einfache Modelle von Polymer-
flu¨ssigkeiten, da diese einen relativ geringen
Dampfdruck besitzen und anna¨hernd alle Moleku¨le
wa¨hrend einer Simulation in der flu¨ssigen Pha-
se verbleiben. So ko¨nnen wir Verdampfungsef-
fekte vernachla¨ssigen, die eine Interpretation der
Ergebnisse erschweren wu¨rden. Bei der Unter-
suchung von universellen Mechanismen kommt
es weniger auf die mikroskopischen Details die-
ser Flu¨ssigkeiten an, so dass es genu¨gt, nur
die relevanten Eigenschaften dieser Makromo-
leku¨le, wie die Flexibilita¨t und die Konnektivita¨t,
zu beru¨cksichtigen. Daher verwenden wir eine ver-
gro¨berte Beschreibung, in der mikroskopische De-
tails in strukturlose Wechselwirkungszentren – im
Folgenden als Teilchen bezeichnet – ausintegriert
werden. Die Wechselwirkung zwischen den Teil-
chen erfolgt u¨ber pha¨nomenologische Potentiale,
die eine starke Abstoßung auf kurzen und eine
schwache Anziehung bei gro¨ßeren Absta¨nden be-
sitzen. Zusa¨tzlich werden Teilchen eines Moleku¨ls
durch Federn mit ihren Nachbarn verbunden, so
dass die Grundzu¨ge der molekularen Gestalt er-
halten bleiben (s. Abb.).
Die Simulation dieser vergro¨berten Model-
le erfolgt mit dem Molekulardynamikprogramm
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Abbildung 1: Links: Schematische Darstellung der Young’schen Gleichung anhand eines Polymertro¨pfchens (blau)
auf einer glatten Unterlage (violett) nahe der vollsta¨ndigen Benetzung. Darunter: Verschiedene, struk-
turierte Unterlagen mit einem Tro¨pfchen. Die Vergro¨ßerung zeigt zwei typische Konformationen der
Polymere. Rechts: Profil eines Tro¨pfchens (blau) auf einer weichen Unterlage (schwarz). Durch das
Zusammenspiel der Weichheit und der Anziehung zwischen dem Tro¨pfchen und der Unterlage kommt
es zu einer Anhebung der Dreiphasen-Kontaktlinie. Einschub: Definition des Kontaktwinkels.
LAMMPS [1], in dem die Newton’schen Bewe-
gungsgleichungen fu¨r alle Teilchen numerisch auf-
integriert werden. Der zentrale Schritt ist hierbei
die sta¨ndige Neuberechnung der wirkenden Kra¨fte
auf alle Teilchen. Solange diese Kra¨fte nur kurz-
reichweitig sind, kann jedem Prozessor ein kleines
Teilvolumen der gesamten Simulationsbox zuge-
wiesen werden, in dem dann die Kra¨fte der dort
befindlichen Teilchen errechnet werden. Auf diese
Weise lassen sich Tro¨pfchen mit 150 000 Teilchen
(entspricht etwa 50 µm) auf 64 Prozessoren effizi-
ent untersuchen. Um die Temperatur konstant zu
halten, setzen wir einen DPD-Thermostaten ein,
der fu¨r ein korrektes hydrodynamisches Fließen
auf großen Zeit- und La¨ngenskalen sorgt.
In diesem Projekt haben wir zuna¨chst Polymer-
tro¨pfchen auf weichen, deformierbaren Unterlagen
untersucht (Abb. rechts) [2]. Die Sta¨rke der Ab-
sorption des Tro¨pfchens ha¨ngt eng mit der De-
formation der Unterlage zusammen und gemein-
sam bestimmen sie die auftretende Reibung, die
entsteht, wenn sich ein Tro¨pfchen bewegt. Wei-
terhin bestimmt die mikroskopische Dynamik an
der Kontaktlinie die Dissipation und den Schlupf
und ist somit entscheidend fu¨r das Versta¨ndnis des
Auf- oder Abtragens von Polymerschichten auf sol-
chen Oberfla¨chen. Des Weiteren untersuchen wir
den Einfluss verschiedener fester Unterlagen auf
die Grenzfla¨chenspannungen, auf den Kontaktwin-
kel und auf das effektive Potential zwischen den
Grenzfla¨chen der Flu¨ssigkeit mit der Unterlage und
der Flu¨ssigkeit mit der Gasphase [3]. Diese Er-
kenntnisse werden verwendet, um hydrodynami-
sche Modelle (z.B. Du¨nnschichtgleichungen) fu¨r
gro¨ßere La¨ngenskalen zu parametrisieren. Die Ab-
bildung (links) zeigt zwei Beispiele fu¨r solch struk-
turierte Unterlagen. Im weiteren Verlauf des Pro-
jektes soll insbesondere das Fließverhalten in en-
gen Kana¨len zwischen derartigen Oberfla¨chen stu-
diert werden. Weitere interessante Fragen ergeben
sich, wenn die Polymerflu¨ssigkeit zusammen mit
einem umgebenden Lo¨sungsmittel betrachtet wird.
Hier treten Verdampfungseffekte und zusa¨tzliche
Stro¨mungen des Lo¨sungsmittels auf.
Mehr zum Thema
1. http://lammps.sandia.gov/
2. F. Le´onforte, J. Servantie, C. Pastorino, M.
Mu¨ller, J. Phys.: Condens. Matter (2011),
http://arxiv.org/abs/1005.1011
3. J. Servantie, M. Mu¨ller, J. Chem. Phys. 128,
0124709 (2008)
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Die Entwicklung der Atmospha¨re der Erde vor 2.5 Gigajahren
Planetenentwicklung und Leben
U. Langematz, M. Kunze, A. Hamann-Reinus,
Institut fu¨r Meteorologie, Freie Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Das Klima der fru¨hen Erde wa¨hrend des Archai-
kums vor 2.5 Milliarden Jahren vor heute wird
modelliert.
• Die Untersuchung des Paradoxons der schwa-
chen jungen Sonne mit dem EMAC-FUB zeigt,
dass flu¨ssiges Wasser bei einer Erho¨hung des
CO2–Gehalts um das 10-fache mo¨glich ist..
Die Helmholtz Allianz ’Planetenentwicklung und
Leben’ bescha¨ftigt sich mit Fragestellungen, die
einen weiten Bogen spannen von der Entste-
hung eines Planetensystems, u¨ber die Voraus-
setzungen, die vorhanden sein mu¨ssen um die
Entwicklung von Leben auf einem Planeten zu
ermo¨glichen, bis zu den Mo¨glichkeiten des Le-
bens zur dauerhaften Bewohnbarkeit des Planeten
beizutragen. Die thematisch sehr weitgefa¨cherten
Fragen werden mit einem interdisziplina¨ren Ansatz
untersucht, bei dem Geologen, Biologen, Astrono-
men und Meteorologen zusammenarbeiten.
In diesem Teilprojekt der HGF-Allianz wird mit
numerischen Simulationen die Entwicklung des
Klimas der Erde wa¨hrend der Archaikums vor
3–2.5 Milliarden Jahren (Ga) vor Heute unter-
sucht. Zum Einsatz kommt dabei das globale
Klima-Chemie Modell EMAC-FUB (ECHAM MES-
Sy Atmospheric Chemistry) [1]. Das Klimamodell
ECHAM bildet in dieser Modellkonfiguration das
Basismodell. Es ist aus dem Wettervorhersage-
modell des europa¨ischen Zentrums fu¨r mittelfristi-
ge Wettervorhersage (ECMWF) hervorgegangen,
und damit entsprechend komplex und rechenzei-
tintensiv. Die Modularita¨t des Programms erlaubt
es fu¨r die Untersuchungen relevante Module anzu-
koppeln, wie z.B. MECCA [4] das Modul zur Be-
rechnung der atmospha¨rischen Chemie oder das
Modul des Mischungsschichtozeans [3].
Die Zusammensetzung der Atmospha¨re zur Zeit
des Archaikums kann mit Hilfe der Analyse von
Gesteinsfunden abgescha¨tzt werden. Trotz großer
Unsicherheiten ergibt sich das Bild einer Atmo-
spa¨re mit hohen Konzentrationen von Kohlendioxid
(CO2) und einem sehr geringem Sauerstoffanteil.
Wie die Erde hat auch unser Zentralstern, die
Sonne, eine Entwicklung durchlaufen, die mit ih-
rem Standardmodell beschrieben werden kann.
Demnach betrug die Leuchtkraft der Sonne vor 2.5
Ga nur etwa 82 % des heutigen Wertes. Die Fol-
gen dieser schwachen jungen Sonne fu¨r die kli-
matischen Bedingungen auf der Erde wurden be-
reits in den 1970er Jahren mit einfachen Model-
len abgescha¨tzt: bei Annahme der heutigen at-
mospha¨rischen Zusammensetzung, global gemit-
telte Temperaturen simuliert, die weit unter dem
Gefrierpunkt von Wasser liegen. Diese Ergebnis-
se sind aber im Widerspruch zu geologischen
Untersuchungen archaischer Gesteinsfunde, die
die Existenz flu¨ssigen Wassers auf der fru¨hen
Erde belegen. Durch die Erho¨hung der Konzen-
tration des Treibhausgases CO2 kann die Ober-
fla¨chentemperatur erho¨ht werden. Die meisten Mo-
delle erfordern aber CO2–Konzentrationen, die au-
ßerhalb der aus Gesteinsfunden abgescha¨tzten
Werte liegen.
Das auch als Paradoxon der schwachen jungen
Sonne bekannte Pha¨nomen wird in unserem Pro-
jekt mit dem EMAC-FUB untersucht. Als Proxy-
stern fu¨r die junge Sonne wird der Zwergstern β–
com gewa¨hlt, der mit einem Alter von 2.1 Ga mit
der Sonne wa¨hrend des Archaikums vergleichbar
ist. Das Auffa¨llige am solaren Spektrum einer jun-
gen Sonne ist der, verglichen mit der heutigen Son-
ne, ho¨here Anteil an UV-Strahlung. Im sichtbaren
und nahen Infrarot dagegen ist die solare Einstrah-
lung gegenu¨ber der heutigen Sonne deutlich re-
duziert, was insgesamt zu einer geringeren tota-
len solaren Einstrahlung fu¨hrt. Die hochauflo¨sende
Strahlungsparametrisierung fu¨r die solare Strah-
lung FUBRad [2], die im EMAC-FUB zur Anwen-
dung kommt, ist besonders geeignet die Effekte
einer modifizierten spektralen Verteilung der Ein-
strahlung zu simulieren.
Abbildung 1 zeigt den Effekt der reduzierten Ein-
strahlung einer jungen Sonne auf die zonal ge-
mittelte Temperatur bei heutiger atmospha¨rischer
Zusammensetzung (R2.5) und erho¨hter CO2–
Konzentration (R2.5C) im Vergleich zu einem Mo-
delllauf mit heutiger solarer Einstrahlung (Ctrl).
Die Simulationen sind mit einem Mischungs-
schichtozean durchgefu¨hrt, unter der Annahme
eines globalen Ozeans. Da die totale solare
Einstrahlung deutlich vermindert ist, kommt es
erwartungsgema¨ß zu einer starken Abku¨hlung
in der Tropospha¨re und der Ausbildung eines
komplett zugefrorenen Ozeans. In der Strato-
spha¨re, die durch die Absorption von kurzwelli-
ger Strahlung durch Ozon und Sauerstoff erwa¨rmt
wird, kommt es dagegen zu einer Erwa¨rmung,
da die junge Sonne besonders im UV-Bereich
des solaren Spektrums deutlich intensiver strahlt.
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Abbildung 1: Dezember/Januar/Februar Langzeitmittel
(20 Jahre) der zonal gemittelten Tempe-
ratur fu¨r ausgewa¨hlte Modellsimulationen
mit einem die ganze Erde bedeckenden
Mischungsschichtozean: (Ctrl) mit heuti-
ger solarer Einstrahlung; (R2.5) mit ange-
passter, spektral aufgelo¨ster solarer Ein-
strahlung fu¨r 2.5 Ga; (R2.5C) wie R2.5 mit
10xCO2.
Bei einer Verzehnfachung des CO2–Gehalts sorgt
der Treibhauseffekt fu¨r eine Erwa¨rmung in der Tro-
pospha¨re, so dass in den Tropen nun offenes Was-
ser zu finden ist. In der Stratospha¨re dagegen
sorgt das zusa¨tzliche CO2 durch versta¨rkte Ab-
strahlung im langwelligen Spektralbereich fu¨r eine
Ausku¨hlung. Insgesamt ku¨hlt sich die Stratopha¨re
ab, denn die Erwa¨rmung durch die erho¨hte UV-
Strahlung wird durch die CO2–Abku¨hlung mehr als
kompensiert.
Neben diesen Experimenten zur solaren Ein-
strahlung und der atmospha¨rischen Zusammen-
setzung sind weitere Modellsimulationen in Vorbe-
reitung, die andere Aspekte des Klimas der fru¨hen
Erde untersuchen.
Mehr zum Thema
1. Jo¨ckel, P. et al., The atmospheric chemistry ge-
neral circulation model ECHAM5/MESSy1: con-
sistent simulation of ozone from the surface to
the mesosphere, Atmos. Chem. Phys., 6, 5067-
5104, 2006.
2. Nissen, K., K. Matthes, U. Langematz und B.
Mayer, Towards a better representation of the
solar cycle in general circulation models, Atmos.
Chem. Phys., 7, 5391-5400, 2007.
3. Roeckner, E., T. Siebert und J. Feichter, Climate
response to anthropogenic sulfate forcing simu-
lated with a general circulation model, In: Aero-
sol forcing of climate, Verlag JohnWiley & Sons,
Chichester, New England, USA, 349-362, 1995.
4. Sander, R., A. Kerkweg, P. Jo¨ckel und J. Le-
lieveld, Technical Note: The new comprehensi-
ve atmospheric chemistry module MECCA., At-
mos. Chem. Phys., 5, 445-450, 2005.
5. http://www.dlr.de/pf/desktopdefault.aspx/tabid-
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Habitabilita¨ts- und Klimastudien erda¨hnlicher Exoplaneten
Atmospha¨rische Dynamik und Chemie terrestrischer Exoplaneten
H.Rauer, M.Godolt, Zentrum fu¨r Astronomie und
Astrophysik, TU Berlin
Kurzgefasst
• Ziel/Motivation: Untersuchung der Habitabilita¨t
und des Klimas erda¨hnlicher extrasolarer Plane-
ten um verschiedene Zentralsterne
• Methoden: Verwendung eines Klima-Chemie-
Modells fu¨r die Erde zur Erfassung kom-
plexer Wechselwirkungen einer erda¨hnlichen
Atmsopha¨re
• Studien zum Einfluss der Energieverteilung der
stellaren Einstrahlung und der Umlaufzeit des
Planeten um seinen Zentralstern
Das Projekt wird im Rahmen der Forschungs-
allianz Planetenentwicklung und Leben der
Helmholtz-Gemeinschaft durchgefu¨hrt. In dieser
Allianz soll die Wechselwirkung von Leben und
planetarer Entwicklung na¨her beleuchtet werden.
Es soll erschlossen werden, welche Faktoren das
Potential eines planetaren Ko¨rpers fu¨r die Entste-
hung und Entwicklung von Leben bestimmen. Der
dabei verfolgte Ansatz ist tief greifender und umfas-
sender als bisherige, da der gesamte Planet von
seiner a¨ußeren Hu¨lle (Atmospha¨re und Magneto-
spha¨re) bis zum Planeteninneren mit einbezogen
wird. Hierbei sind terrestrische Planeten innerhalb
des Sonnensystems, wie Mars und Venus, aber
auch einige Monde, wie Titan und Europa, Gegen-
stand der Untersuchungen, bis hin zu Planeten
außerhalb unseres Sonnensystems.
Fu¨r solche extrasolare terrestrische Planeten ist
die Fragestellung nach der Habitabilita¨t, d.h. der
Bewohnbarkeit, meist verknu¨pft mit der Mo¨glichkeit
flu¨ssiges Wasser auf der Oberfla¨che zu besitzen
[1], da Leben, wie wir es kennen, flu¨ssiges Wasser
beno¨tigt. Die Fragestellung nach dem Klima auf ex-
trasolaren terrestrischen Planeten wird ha¨ufig an-
hand 1-dimensionaler (1D) Klimamodelle bearbei-
tet, da diese Modelle die Erschließung des großen
Parameterbereichs der mo¨glichen Szenarien auf-
grund des geringeren Rechenaufwands erlauben,
sowie weniger Annahmen u¨ber die Beschaffenheit
eines solchen Planeten und seiner Atmospha¨re
beno¨tigen als 3-dimensionale (3D) Modelle. Es
konnte jedoch gezeigt werden, dass die atmo-
spha¨rische Dynamik fu¨r einige Szenarien u¨beraus
wichtig werden kann. So zeigten Joshi et al. [2],
dass fu¨r einen Planeten, der sich in einem synchro-
nen Orbit um einen Stern befindet, d.h. er besitzt
eine permanente Tag- und Nachtseite, der Trans-
port von Wa¨rme und Impuls vor einem Ausfrie-
ren der Atmospha¨re bewahren kann. Des Weite-
ren ko¨nnen in einem 1D Modell Ru¨ckwirkungen
der Planetenoberfla¨che, wie z.B. ein Albedofeed-
back durch die Bedeckung der Oberfla¨che mit
Schnee oder Eis, oder auch die Verzo¨gerung der
Erwa¨mung einer Planetenoberfla¨che aufgrund des
Vorhandseins eines Ozeans schwer erfasst wer-
den. Auch die Beru¨cksichtigung von Wolken und
ihrer Auswirkung auf das planetare Klima sind in
einem 1D Modell schwerer zu realisieren.
Daher wird in diesem Projekt ein komplexes
fu¨r die Erde entwickeltes Klima-Chemie Modell
(EMAC, Jo¨ckel et al. 2006[3]) in Zusammenar-
beit mit dem Meteorologischen Institut der Freien
Universita¨t Berlin angewandt, um sich den kom-
plexen Wechselwirkungen im Klimasystem eines
erda¨hnlichen Exoplaneten zu na¨hern.
Hauptfaktoren, die die Habitabilita¨t eines terrest-
rischen Exoplaneten beinflussen, sind der Energie-
eintrag durch den Zentralstern sowie die Zusam-
mensetzung und Masse der Atmospha¨re. Wir un-
tersuchen, welchen Einfluss der Typ des Zentrals-
terns auf das Klima und die atmospha¨rische Che-
mie hat, wobei wir den gleichen Gesamtenergie-
eintrag durch den Stern in die Atmospha¨re, so-
wie die gleiche Beschaffenheit der Planetenober-
fla¨che und Zusammensetzung der Atmospha¨re an-
nehmen wie fu¨r die Erde. Fu¨r einen anderen Zen-
tralstern ergeben sich einerseits eine A¨nderung
der spektralen Energieverteilung der Einstrahlung
und andererseits eine vera¨nderte Umlaufzeit des
Planeten um seinen Stern.
Der Einfluss der Energieverteilung ist vielfa¨ltig.
Zum einen a¨ndert sich die Temperatur- und
die Druckstruktur der Atmospha¨re aufgrund der
vera¨nderten Absorption durch Moleku¨le in der At-
mospha¨re, welche stark wellenla¨ngenabha¨ngig ist.
Hierzu wurde im Rahmen des Projekts z.B. be-
reits der Einfluss der vera¨nderten Energievertei-
lung der Einstrahlung auf die Stratospha¨re unter-
sucht. Angenommen wurde die Energieverteilung
eines K-Sterns, welcher aufgrund seiner niedrige-
ren Effektivtemperatur weniger Energie im visuel-
len Bereich und mehr im IR abstrahlt als die Son-
ne. Aufgrund der fehlenden Strahlung in dem Wel-
lenla¨ngenbereich in dem Ozon absorbiert, ist die
Heizung der Stratospha¨re schwa¨cher, was zu nied-
rigeren stratospha¨rischen Temperaturen als fu¨r die
Erde fu¨hrt, wie in der Abbildung zu sehen ist. Da-
durch vera¨ndert sich die atmospha¨rische Dynamik,
welche unter anderem durch Temperaturgradien-
ten angetrieben wird.
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Abbildung 1: Zonalgemittelte Temperaturdifferenz (in Kelvin) im Januar in Abha¨ngigkeit von geographischer Breite
und Ho¨he (hier als Druck dargestellt) zwischen einer erda¨hnlichen Atmospha¨re unter dem Einfluss
solarer Einstrahlung und der entsprechenden Einstrahlung eines K-Sterns
Des Weiteren fu¨hrt eine vera¨nderte Energiever-
teilung zu einer A¨nderung der atmospha¨rischen
Chemie, die stark durch die Wechselwirkung
der einfallenden stellaren Strahlung mit atmo-
spha¨rischen Moleku¨len beeinflusst wird. So ist
zu erwarten, dass sich vor allem die Ozon-
verteilung stark vera¨ndert. Dies wurde bereits
mit 1D-Modellen untersucht [4]. Die Ozonvertei-
lung auf der Erde ist jedoch nicht nur photo-
chemisch bestimmt, sondern auch der Transport
von Ozon spielt hierfu¨r eine entscheidende Rol-
le. Die Untersuchung des Zusammenspiels der
vera¨nderten Photochemie und atmospha¨rischen
Dynamik ist nur in komplexen 3D-Klima-Chemie-
Modellen mo¨glich, welche die Benutzung von
Hochleistungsrechnern erforderlich machen.
Um fu¨r einen anderen Sterntyp den gleichen Ge-
samtenergieeintrag in die Atmospha¨re zu erhalten,
muss der Abstand zwischen dem Planeten und sei-
nem Stern ein anderer sein. So muss ein Planet
z.B. weiter von einem Stern ho¨herer Leuchtkraft
entfernt sein. Dies fu¨hrt zu vera¨nderten Umlauf-
zeiten des Planeten um den Stern, und somit zu
einer anderen Jahreszeitenla¨nge, welche sich auf
die mittleren Temperaturen auswirken sollte.
Die Einflu¨sse der vera¨nderten Energieverteilung
und der Umlaufzeit sollen einzeln untersucht wer-
den, um die Auswirkungen und Wechselwirkungen
in der Atmospha¨re besser zu verstehen. Abschlie-
ßend soll in einem vollsta¨ndigen Szenario unter-
sucht werden, wie sich die verschiedenen Ein-
flu¨sse im komplexen Zusammenspiel auswirken.
Mehr zum Thema
1. Kasting, J. F. , Whitmire, D. P. and Reynolds,
R.T. (1993): Habitable Zones around Main Se-
quence Stars, Icarus, 101, 108-128
2. Joshi, M. M. R. M. Haberle and R. T. Reynolds
(1997): Simulations of the Atmospheres of Syn-
chronously Rotating Terrestrial Planets Orbiting
M Dwarfs: Conditions for Atmospheric Collapse
and the Implications for Habitability. Icarus, 129,
450-465
3. Jo¨ckel, P, Tost, H., Pozzer, A. et al. (2006):The
atmospheric chemistry general circulation mo-
del ECHAM5/MESSy1: consistent simulation of
ozone from the surface to the mesosphere,
Atmospheric Chemistry and Physics, 6, 5067-
5104
4. Segura, A., Krelove, K., Kasting, J. F. et al.
(2003): Ozone Concentrations and Ultravio-
let Fluxes on Earth-like Planets Around Other
Stars, Astrobiology, 3, 689-708
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Wie beeinflußt der 11-ja¨hrige Sonnenfleckenzyklus das Klima?
Project on Solar Effects on Chemistry and Climate including Ocean Interactions
(ProSECCO)
U. Langematz, A. Kubin, Institut fu¨r Meteorologie,
Freie Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Neben dem durch menschliche Aktivita¨t ver-
ursachten Klimawandel beeinflussen auch
natu¨rliche Faktoren wie der 11-ja¨hrige Sonnen-
fleckenzyklus oder Vulkanausbru¨che das Klima.
• Aus Messungen weiß man, dass sich zum Bei-
spiel die Temperatur oder der Niederschlag in
der unteren Atmospha¨re mit dem 11-ja¨hrigen
Sonnenfleckenzyklus a¨ndern.
• Es ist noch ungekla¨rt, wie diese A¨nderungen ge-
nau zustande kommen. Es gibt Hinweise dafu¨r,
dass sowohl Sonneneinstrahlungs- als auch luft-
chemische Prozesse an der Entstehung der ge-
messenen A¨nderungen beteiligt sind.
• Simulationen mit einem Klima-Chemie-Modell
sollen helfen, die Abla¨ufe in der Atmospha¨re
wa¨hrend der A¨nderung der Sonnenaktivita¨t zu
verstehen.
Der 11-ja¨hrige Sonnenfleckenzyklus kann das Kli-
ma auf der Erde auf verschiedene Arten beein-
flussen. Einerseits nimmt die gesamte Sonnenein-
strahlung zu, wenn die Zahl der Sonnenflecken zu-
nimmt. Dadurch kommt in den wolkenfreien Gebie-
ten der Subtropen an der Erdoberfla¨che mehr Son-
nenenergie an. Andererseits a¨ndert sich die spek-
trale Zusammensetzung der Sonnenstrahlung, die
die Erdatmospha¨re erreicht. Am sta¨rksten reagiert
die UV-Strahlung mit sehr kurzen Wellenla¨ngen,
die mit steigender Sonnenaktivita¨t zunimmt. Eine
versta¨rkte kurzwellige Sonneneinstrahlung beein-
flusst die Erwa¨rmungsraten und die Temperatur in
den oberen Schichten der Atmospha¨re, insbeson-
dere in der Stratospha¨re (zwischen 18 und 50 km),
wo sich in etwa 30 km Ho¨he die Ozonschicht be-
findet. Der Ozongehalt der Luft wird ebenfalls von
der vera¨nderten UV-Strahlung beeinflusst. Ozon-
gehalt und Temperatur stehen in enger Wechsel-
wirkung miteinander. Daru¨ber hinaus ko¨nnen gela-
dene Teilchen von der Sonne die Erdatmospha¨re
erreichen und die chemische Zusammensetzung
der Luft vera¨ndern. Dies geschieht meist in den
Phasen abnehmender Sonnenaktivita¨t.
Im vorliegenden Projekt wird der Einfluss der
wellenla¨ngenabha¨ngigen A¨nderung der Sonnen-
einstrahlung mit dem 11-ja¨hrigen Sonnenflecken-
zyklus auf die Erdatmospha¨re mit Hilfe von Mo-
dellsimulationen untersucht. Der enge Zusammen-
hang von Temperatur und chemischer Zusam-
mensetzung der Luft erfordert den Einsatz eines
sogenannten Klima-Chemie-Modells (Chemistry-
Climate Model, CCM). Das Modell EMAC-FUB si-
muliert atmospha¨renphysikalische Gro¨ßen wie die
Temperatur, die Windgeschwindigkeit und Wind-
richtung, die Luftfeuchte und chemische Gro¨ßen
wie die Konzentrationen von Spurenstoffen (Ozon,
Methan, Lachgas, etc.) auf einem Gitter, das mit
einer Maschenweite von 2.8 mal 2.8° u¨ber die Er-
de gelegt wird und vom Boden bis in etwa 80 km
Ho¨he reicht. Das Modell beinhaltet ein Strahlungs-
schema, das im Vergleich zu den u¨blicherweise
in Klimamodellen verwendeten Codes spektral ho¨-
her aufgelo¨st ist. Das heißt, im Bereich der UV-
Strahlung werden 49 kleine Wellenla¨ngenbereiche
benutzt statt eines einzigen breiten Intervalls.
Dies ist wichtig um die verha¨ltnisma¨ßig großen
A¨nderungen der Sonneneinstrahlung bei kurzen
Wellenla¨ngen korrekt wiedergeben zu ko¨nnen. Ei-
ne Simulation mit dem Modell ist durch die Mo-
dellierung der chemischen Reaktionen an jedem
Gitterpunkt sehr rechenzeitaufwa¨ndig, 128 CPUs
beno¨tigen etwa 24 Stunden um ein Jahr zu simu-
lieren.
Es kann gezeigt werden, dass ein vergleichswei-
se schwacher a¨ußerer Antrieb, wie die Variation
der wellenla¨ngenabha¨ngigen Sonneneinstrahlung,
zu messbaren A¨nderungen in der Stratospha¨re
fu¨hrt. Beispielhaft soll dies an den Ergebnissen
einer Simulation der Jahre 1960 bis 2005 erkla¨rt
werden. Fu¨r diese Simulation wurden beobachte-
te Meeresoberfla¨chentemperaturen und Meereis-
bedeckungen vorgegeben. Außerdem ging der be-
obachtete Anstieg sowohl von Treibhausgasen als
auch von Ozon zersto¨renden Substanzen in die
Simulation ein. Drei starke Vulkanausbru¨che in
den Jahren 1963, 1982 und 1991, die die Atmo-
spha¨re bis in große Ho¨hen beeinflusst haben, wur-
den ebenfalls beru¨cksichtigt. Da mehrere Einflu¨sse
gleichzeitig auf die Atmospha¨re einwirken, wird zur
Auswertung eine so genannte multiple lineare Re-
gressionsmethode benutzt. Damit ist es mo¨glich,
die A¨nderungen, die vom 11-ja¨hrigen Sonnenfle-
ckenzyklus verursacht werden, von anderen Va-
riationen (z.B. Schwankungen der Meeresober-
fla¨chentemperaturen im Zusammenhang mit dem
ElNin˜o-Pha¨nomen) zu trennen.
Im Sonnenfleckenmaximum ist in etwa 45-50 km
Ho¨he die Temperatur im Mittel u¨ber das ganze Jahr
um 1 K erho¨ht. Gleichzeitig findet man in etwa
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Abbildung 1: Temperaturdifferenz in Grad Kelvin in Bodenna¨he im Februar zwischen einer Periode großer Sonnen-
anktivita¨t und einer Periode geringer Sonnenaktivita¨t u¨ber Europa und dem Nordatlantik, simuliert mit
dem Klima-Chemie-Modell EMAC-FUB.
30 km Ho¨he in den mittleren Breiten im Jahres-
mittel bis zu 3% mehr Ozon. In den Wintermona-
ten auf der Nordhalbkugel ist der Westwindstrahl-
strom in der Stratospha¨re im Sonnenfleckenmaxi-
mum sta¨rker als im Minimum. Die A¨nderungen in
der Stratospha¨re beeinflussen ihrerseits die untere
Atmospha¨re und sind im Winter und Sommer be-
sonders stark. Der Strahlstrom in der mittleren Tro-
pospha¨re (8-10 km) ist in Phasen hoher Sonnenak-
tivita¨t geschwa¨cht und zu ho¨heren Breiten hin ver-
schoben. Gleichzeitig ist die Lufttemperatur in Bo-
denna¨he in Europa ho¨her als in Perioden geringer
Sonnenaktivita¨t (siehe Abbildung). Dies ha¨ngt mit
der Versta¨rkung von charakteristischen Luftdruck-
systemen u¨ber dem Nordatlantik zusammen, in de-
ren Folge versta¨rkt milde Luft nach Europa trans-
portiert wird. Auch in anderen Regionen der Er-
de ko¨nnen beobachtete A¨nderungen mit dem 11-
ja¨hrigen Sonnenfleckenzyklus im Modell nachvoll-
zogen werden. Der Niederschlag u¨ber der Arabi-
schen Halbinsel wa¨hrend des Indischen Sommer-
monsuns im August ist im Sonnenfleckenmaxium
ho¨her als in Phasen geringer Sonnenaktivita¨t.
Die Simulationen mit den Klima-Chemie-Modell
erlauben auch gezielte Studien zur Wichtigkeit
einzelner Randbedingungen fu¨r die Entstehung
des 11-ja¨hrigen Sonnensignals in der Atmo-
spha¨re. Zum Beispiel ko¨nnen die Meeresober-
fla¨chentemperaturen kontrolliert variiert werden,
um die Wechselwirkung zwischen Ozean und At-
mospha¨re in Bezug auf den Sonneneinfluss zu er-
forschen.
Im Rahmen dieses Projektes wurde auch eine
lange Simulation von 1960 bis 2100 durchgefu¨hrt.
Damit sollte untersucht werden wie sich das Kli-
ma unter hauptsa¨chlich natu¨rlichen Einflu¨ssen, oh-
ne Anstieg der Treibhausgaskonzentrationen ent-
wickelt. Es wurde aber mit realistischen Konzen-
trationen Ozon zersto¨render Substanzen gerech-
net. Ergebnisse dieser Simulation haben Eingang
in den WMO-Bericht 2011 [2] gefunden.
Mehr zum Thema
1. Gray, L.J. et al., 2010: Solar Influences on Cli-
mate, Reviews in Geophysics, 48, RG4001,
doi:10.1029/2009RG000282.
2. WMO 2011: Scientific Assesment of Ozone De-
pletion: 2010 (in press).
3. Eyring, V. et al., 2010: Multi-model assessment
of stratospheric ozone return dates and ozone
recovery in CCMVal-2 models, ACP, 10, 9451-
9472.
4. www.iap-kborn.de/CAWSES.29.0.html
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Klimawandel in der Stratospha¨re - wie bestimmt die Stratospha¨re
unser Klima?
Stratospheric Change and its Role for Climate Prediction (SHARP)
U. Langematz, S. Meul, S. Oberla¨nder, Institut fu¨r
Meteorologie, Freie Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Der Klimawandel hat nicht nur Auswirkungen
auf die Tropospha¨re sondern auch auf ho¨here
Schichten unserer Erdatmospha¨re.
• Die DFG-Forschergruppe SHARP untersucht an-
hand von Modellsimulationen am HLRN die Fol-
gen des Klimawandels in der Stratospha¨re und
die daraus resultierenden Ru¨ckwirkungen auf
tropospha¨risches Wetter und Klima.
• Ansteigende Treibhausgaskonzentrationen be-
dingen eine stratospha¨rische Abku¨hlung, die
A¨nderungen in der Chemie und Dynamik der
Stratospha¨re nach sich ziehen.
• Anthropogene Emissionen halogener Quellgase
(FCKWs) bewirken einen versta¨rkten Ozonab-
bau, der in der Su¨dpolarregion zur Ausbildung
des Ozonlochs fu¨hrte.
Die DFG-Forschergruppe Stratospheric Change
and its Role for Climate Prediction (SHARP)
hat zum Ziel, das Versta¨ndnis des globalen Klima-
wandels und somit die Genauigkeit von Prognosen
zuku¨nftiger Klimaa¨nderungen zu verbessern. Der
Schwerpunkt von SHARP liegt auf der Identifizie-
rung, Erkla¨rung und Vorhersage von A¨nderungen
in der Stratospha¨re, die sich infolge des Klimawan-
dels einstellen. Zudem wird deren Ru¨ckkoppelung
auf die Tropospha¨re und damit auf Wetter und Kli-
ma untersucht. SHARP orientiert sich dabei inhalt-
lich an den Empfehlungen des Schwerpunktpro-
gramms Stratospheric Processes and their Role
in Climate (SPARC) des Weltklimaforschungspro-
gramms (WCRP) der WMO. In vier wissenschaftli-
chen Teilprojekten untersucht SHARP mit dem Kli-
mawandel verbundene A¨nderungen
• der stratospha¨rischen Meridionalzirkulation
(Projekt SHARP-BDC)
• der Entwicklung des stratospha¨rischen Oz-
ons (Projekt SHARP-OCF)
• des stratospha¨rischen Wasserdampfgehalts
(Projekt SHARP-WV) und
• der Kopplung zwischen Stratospha¨re und
Tropospha¨re (Projekt SHARP-STC).
SHARP ist ein Gemeinschaftsprojekt von acht
deutschen Forschungseinrichtungen sowie inter-
nationalen Partnern und wird an der Freien Univer-
sita¨t Berlin (FUB) koordiniert. Neben der FUB sind
die Universita¨ten Bremen, Karlsruhe, Frankfurt und
Heidelberg sowie die Max-Planck-Institute fu¨r Me-
teorolgie in Hamburg und fu¨r Chemie in Mainz und
das Deutsche Zentrum fu¨r Luft- und Raumfahrt in
Oberpfaffenhofen beteiligt.
Am Institut fu¨r Meteorologie der FU Berlin
werden in Zusammenarbeit mit dem HLRN nu-
merische Modellsimulationen mit dem gekop-
pelten Klima-Chemie-Modell EMAC-FUB durch-
gefu¨hrt. Dabei handelt es sich um ein globa-
les Atmospha¨renmodell, welches sich vom Erd-
boden bis in eine Ho¨he von rund 80 km er-
streckt. Im Rahmen von SHARP werden zur
gezielten Untersuchung einzelner Klimaantriebe
Sensitivita¨tsstudien in Form von Modellsimulatio-
nen u¨ber mehrere Jahre unter gleichbleibenden
Randbedingungen realisiert. So werden z.B. die
Einflu¨sse von A¨nderungen in den Meeresober-
fla¨chentemperaturen, der Treibhausgaskonzentra-
tionen und des stratospha¨rischen Wasserdampf-
gehalts, sowie der arktischen Meereisbedeckung
auf die Stratospha¨re und auf das zuku¨nftige Klima
untersucht. Daru¨ber hinaus soll analysiert werden,
wie sich das Klima ohne FCKW-bedingte Ozonab-
nahme entwickelt ha¨tte. Erste Ergebnisse werden
im Folgenden kurz vorgestellt.
Um Aussagen zu den zeitlichen A¨nderungen
der atmospha¨rischen Dynamik und Chemie im Zu-
ge des Klimawandels treffen zu ko¨nnen, werden
Simulationen unter vorindustriellen Bedingungen
(d.h. Mitte des 19. Jahrhunderts) und zuku¨nftigen
Bedingungen (d.h. Mitte des 21. Jahrhunderts) mit
einer Referenz-Simulation fu¨r gegenwa¨rtige Bedin-
gungen verglichen. Als Beispiele werden hier die
entsprechenden A¨nderungen der zonal gemittel-
ten Temperatur und des ra¨umlichen Gesamtozon-
feldes erla¨utert. Im klimatologischen Mittel nimmt
die Temperatur vom Erdboden bis zur Tropopau-
se (in ca. 10 bis 15 km Ho¨he) ab und erreicht
im Bereich der tropischen Tropopause mit -80°C
die niedrigsten Werte. In der Stratospha¨re steigt
die Temperatur bis auf rund -20°C in 50 km Ho¨he
an; in der daru¨berliegenden Mesospha¨re wird es
wieder ka¨lter. Die klimatologische Verteilung des
Totalozons weist geringe Werte u¨ber den Tropen
und in der Su¨dpolarregion (Antarktisches Ozon-
loch) auf. Hohe Werte im Gesamtozonfeld befin-
den sich in hohen Breiten beider Hemispha¨ren,
das Maximum im Jahresmittel wird in der Nordpo-
larregion erreicht. Abbildung 1 (links oben) zeigt,
dass die Tropospha¨re in der Mitte des 19. Jahr-
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Abbildung 1: A¨nderungen von Temperatur in K (Breiten-Ho¨henschnitt, links) und Gesamtozonsa¨ule in DU (La¨ngen-
Breitenschnitt, rechts) im Jahresmittel. Oben: Differenz zwischen vorindustrieller und heutiger Zeit;
unten: Differenz zwischen Zukunft und heutiger Zeit.
hunderts bis zu 1 Kelvin (K) ka¨lter war als heute,
wa¨hrend die Stratospha¨re mit bis zu 6 K deutlich
wa¨rmer war. Diese Tendenz setzt sich in der Zu-
kunft fort (Abb. 1, links unten); fu¨r die Mitte des
21. Jahrhunderts ergibt sich eine Erwa¨rmung von
rund 2 K gegenu¨ber der heutigen Zeit mit maxi-
malen A¨nderungen in den Tropen und eine weitere
Abku¨hlung mit Maximalwerten von 5 K im Bereich
der tropischen Stratospha¨re in ca. 50 km Ho¨he. Die
Erkla¨rung fu¨r diese Ergebnisse liegt in der Zunah-
me der anthropogenen Treibhausgaskonzentratio-
nen seit Beginn der Industrialisierung. Diese be-
wirkt in der Tropospha¨re einen Temperaturanstieg
und in der Stratospha¨re eine Abku¨hlung.
Die sta¨rksten A¨nderungen in der Gesamtozon-
verteilung seit der vorindustriellen Zeit ergeben
sich in hohen Breiten (Abb. 1, oben rechts). In der
Nordhemispha¨re findet man niedrigere Ozonwerte
fu¨r die Vergangenheit, wa¨hrend in den su¨dlichen
polaren Breiten positive Abweichungen von bis zu
40 Dobson Units (DU) auftreten. Die drastische Ab-
nahme des antarktischen Ozons seit der vorindus-
triellen Zeit ist ein Ergebnis der chemischen Ozon-
zersto¨rung infolge der anthropogenen Emission
von Fluor-Chlor-Kohlenwasserstoffen (FCKWs) vor
allem in der zweiten Ha¨lfte des 20. Jahrhunderts.
Fu¨r die Zukunft (Abb. 1, rechts unten) wird ei-
ne Erholung des Gesamtozons in hohen Breiten
beider Hemispha¨ren simuliert. Da in dieser Si-
mulation die Regulierung der FCKWs durch das
Montreal Protokoll nicht beru¨cksichtigt wird, ist der
Erholungseffekt auf die erho¨hten Treibhausgase
zuru¨ckzufu¨hren.
Mehr zum Thema
1. Offizielle SHARP-Webseite:
http://www.fu-berlin.de/sharp/
Fo¨rderung
DFG-Forschergruppe FOR 1095 “Stratospheric
Change and its Role for Climate Prediction”
(SHARP)
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Wasser u¨ber den Wolken
Berechnung der Wasserdampfkonzentrationen aus Limb-Messungen des
Satelliteninstrumentes SCIAMACHY
K. Weigel, W. Lotz, M. Vountas, Institut fu¨r Um-
weltphysik (IUP), Universita¨t Bremen
Kurzgefasst
• Wasserdampf ist das wichtigste natu¨rliche Treib-
hausgas in der Atmospha¨re.
• Auch der Wasserdampf oberhalb der Wolken,
in der oberen Tropospha¨re und unteren Strato-
spha¨re beeinflusst unser Klima.
• SCIAMACHY (engl.: Scanning Imaging Absorpti-
on spectroMeter for Atmospheric CHartographY)
Satellitenmessungen bieten uns die Mo¨glichkeit,
eine lange und dichte Zeitserie des Wasser-
dampfs zu berechnen; es gibt bis heute fast 3
Millionen solcher Messungen und ta¨glich kom-
men u¨ber 1000 dazu.
• Wegen der Menge der Profile und weil zur Be-
rechnung des Wasserdampfs aufwendige Strah-
lungstransportrechnungen no¨tig sind, ist der Re-
chenzeitbedarf groß.
Wasser gibt es in er Atmospha¨re nicht nur als Re-
gen, Schnee und in Form von Wolkentro¨pfchen
und Eiskristallen, sondern auch als Wasserdampf.
Der ist durchsichtig, das heißt wir ko¨nnen ihn
mit unseren Augen nicht sehen. Trotzdem spielt
er fu¨r die Strahlung in unserer Atmospha¨re eine
wichtige Rolle: Er la¨sst das sichtbare Licht, das
von der Sonne kommt, ungehindert zum Boden
durch, absorbiert aber viel Strahlung im infraro-
ten Bereich und damit die von der Erde emittier-
te Wa¨rmestrahlung. Das macht den Wasserdampf
zum wichtigsten natu¨rlichen Treibhausgas in un-
serer Atmospha¨re. Den meisten Wasserdampf fin-
det man nahe des Erdbodens, aber selbst ober-
halb der Wolken gibt es noch Wasserdampf. Mo-
dellstudien haben gezeigt, dass er auch in die-
sem Ho¨henbereich, der oberen Tropospha¨re und
der unteren Stratospha¨re, einen deutlichen Ein-
fluss auf unser Klima am Boden hat. Wie groß die-
ser Einfluss genau ist, ha¨ngt dabei von der Kon-
zentration des Wasserdampfes ab.
Aber wie viel Wasserdampf ist dort genau?
Das variiert je nach Ort und Zeit stark. Deshalb ist
es ein Ziel des DFG Projektes SHARP (engl.: Stra-
tospheric Change and its Role for Climate Predic-
tion) [1] zu einem besseren Versta¨ndnis der Ver-
teilung und der zeitlichen A¨nderung des Wasser-
dampfgehaltes in der Atmospha¨re und dessen Wir-
kung auf das Klima beizutragen. Dazu braucht man
mo¨glichst globale, regelma¨ßige und dichte Mes-
sungen des Wasserdampfs. Solche Messungen
oberhalb der Wolken gibt es vor allem von Satel-
liten. Wir arbeiten daran, im Rahmen von SHARP
eine Zeitserie der zonal gemittelten Wasserdampf-
konzentration aus Messungen von SCIAMACHY
(engl.: Scanning Imaging Absorption spectroMeter
for Atmospheric CHartographY) seit August 2002
bereitzustellen.
Was ist SCIAMACHY? SCIAMACHY ist ein
Spektrometer auf dem europa¨ischen Satelliten EN-
VISAT, der die Erde seit 2002 14.4 Mal jeden Tag
umrundet [2]. Um Informationen aus verschiede-
nen Ho¨hen in der Atmospha¨re zu bekommen, sind
Limb-Messungen von SCIAMACHY besonders gut
geeignet. Bei diesem Messmodus schaut das In-
strument durch die Atmospha¨re u¨ber den Erdbo-
den hinweg in Richtung des Weltraumes. Dabei
wird fu¨r Ho¨henstufen von jeweils 3.3 km ein Spek-
trum des gestreuten Sonnenlichts gemessen. Aus
diesen Spektren berechnen wir Wasserdampfpro-
file im Ho¨henbereich zwischen 11 km und 23 km.
Wie kommt man von der gemessenen Strah-
lung zu Wasserdampfprofilen? Dazu werden die
charakteristischen Absorptionen der Wassermo-
leku¨le im infraroten Bereich des Spektrums ge-
nutzt. SCIAMACHY misst das gestreute Sonnen-
licht in der Atmospha¨re. Auf dem Weg zum In-
strument absorbiert der Wasserdampf einen Teil
der Strahlung, so dass man Absorptionslinien im
gemessenen Spektrum sieht. Vereinfacht gesagt,
verra¨t die Position der Linien, welche Gase sich in
der Atmospha¨re befinden. Die Liniensta¨rke spie-
gelt die Konzentration der jeweiligen Gase wie-
der. Allerdings spielen auch noch andere atmo-
spha¨rische Gro¨ßen, zum Beispiel Druck und Tem-
peratur, eine Rolle. Deshalb kann man nicht di-
rekt aus den Spektren auf die Wasserdampf-
konzentration schließen. Um alle Einflu¨sse rich-
tig beru¨cksichtigen zu ko¨nnen, berechnen wir mit
dem Strahlungstransportmodell SCIATRAN aus
einer gegebenen Atmospha¨renzusammensetzung
die Strahlung, die SCIAMACHY messen wu¨rde.
Mit Hilfe inverser mathematischer Methoden wird
dann in einem iterativen Verfahren das am besten
zur Messung passende Wasserdampfprofil ermit-
telt [3].
Was ist das Besondere an den Wasserdampf-
profilen aus SCIAMACHY Messungen? Diese
Messungen sind mit wenigen Unterbrechungen
seit August 2002 verfu¨gbar. Das ist im Vergleich
zu vielen anderen Satellitenmissionen bereits ei-
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Abbildung 1: Wasserdampf [molec/cm−3] in 12 km Ho¨he am 02. Januar 2008 aus SCIAMACHY Messungen
ne sehr lange, konsistente Zeitreihe, die auch in
den na¨chsten Jahren weiter fortgesetzt werden
soll. Der gesammte SCIAMACHY Datensatz um-
fasst bereits ca. 3 Millionen Profile, die fu¨r die Be-
rechnung des Wasserdampfes geeignet sind, und
jeden Tag kommen meist u¨ber 1000 neue dazu.
Abbildung 1 zeigt alle berechneten Wasserdampf-
konzentrationen aus den SCIAMACHY Messun-
gen am 2. Januar 2008 auf einer Ho¨he von 12 km.
Man erkennt die ho¨heren Wasserdampfkonzentra-
tionen in den Tropen und Subtropen im Vergleich
zu ho¨heren Breiten, aber auch Variationen auf ein-
zelnen Breitenkreisen. Lu¨cken gibt es, wenn ho-
he Wolken eine Auswertung der Daten verhindern,
und durch die Lage der Messpositionen von SCIA-
MACHY: Sie sind so gewa¨hlt, dass jeweils inner-
halb von 6 Tagen die gesamte Erde betrachtet
wird.
Warum ist die Berechnung dieser Was-
serdampfprofile besonders aufwendig? Um
die Wasserdampfkonzentrationen bestimmen zu
ko¨nnen, muss Mehrfachstreuung in der Atmo-
spha¨re beru¨cksichtigt werden. Dazu sind Rech-
nungen auf einem dichten Gitter no¨tig. Gleichzei-
tig muss ein relativ breiter Spektralbereich abge-
deckt werden, um genu¨gend Informationen u¨ber
die Wasserdampfabsorptionen zu erhalten. Dazu
kommt die ungeheure Datenmenge.
Zur Zeit ko¨nnen wir nur etwa jeden siebten Tag
der Messungen auswerten. Ziel ist aber, mo¨glichst
bald die Wasserdampfkonzentrationen fu¨r den ge-
samten Messzeitraum zu bestimmen, um mehr
u¨ber den Wasserdampf in der Atmospha¨re und sei-
ne Auswirkung auf das Klima lernen zu ko¨nnen.
Mehr zum Thema
1. www.fu-berlin.de/sharp/
2. Bovensmann, H., Burrows, J. P., Buchwitz, M.,
Frerick, J., Noe¨l, S., Rozanov, V. V., Chance, 20
K. V., and Goede, A. P. H.: SCIAMACHY: Missi-
on objectives and measurement modes, J. At-
mos. Sci., 56, 127–149, 1999
3. Rozanov, A. and Weigel, K. and Bovensmann
H. and Dhomse, S. and Eichmann, K.-U. and
Kivi, R. and Rozanov, V. and Vo¨mel, H. and
Weber, M. and Burrows, J. P.: Retrieval of
water vapor vertical distributions in the upper
troposphere and the lower stratosphere from
SCIAMACHY limb measurements: www.atmos-
meas-tech-discuss.net/3/4009/2010/amtd-3-
4009-2010.html, Atmos. Meas. Tech. Discuss.,
3, 4009-4057, 2010
Fo¨rderung
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Unstructured Mesh Ocean Modelling
Global and regional ocean-ice simulations using FESOM: Toward applications with
variable resolution and regional focus
P. Lemke, Q. Wang, D. Sidorenko, S. Danilov, J.
Schro¨ter, L. Nerger, Alfred Wegener Institute for
Polar and Marine Research
Abstract
• The Finite Element Sea ice-Ocean Model (FE-
SOM) developed at AWI provides the possibil-
ity to simulate ocean and sea-ice on global un-
structured meshes with a regional focus. Fine-
scale processes can be studied with less compu-
tational resources than in traditional models us-
ing fine resolution everywhere.
• A global FESOM setup is validated using clima-
tology forcing. The model results compare well
with those from other models driven by the same
forcing.
• The formation process of Antarctic Bottom Water
in the western Ross Sea is studied using FESOM
with variable resolution. Tides can increase the
bottom water outflow rate by 70% in our model
simulations.
Simulations with global sea ice-ocean models are
widely used to assist in understanding climate dy-
namics. The Finite Element Sea ice-Ocean Model
(FESOM) developed at AWI is a novel ocean gen-
eral circulation model allowing one to simulate
ocean and sea-ice on unstructured meshes with
variable resolution. Local mesh refinement with-
out nesting and a realistic representation of coast-
lines and bottom topography is possible with FE-
SOM. It consists of the Finite Element Ocean
Model (FEOM) coupled with a finite element sea
ice model [1] [2].
Since FESOM numerics are essentially different
from those of regular grid models, model intercom-
parison studies are essential to assess the long-
term performance of FESOM against other mod-
els well approved by the oceanographic commu-
nity. The feedbacks from such studies can help to
further improve the model with respect to both nu-
merics and parameterizations. In this project we
validated the model in a global setup under the
CORE (Coordinated Ocean-ice Reference Exper-
iments) framework, as it provides a common refer-
ence point for research groups developing and an-
alyzing global ocean-ice models. The model was
run for 500 years under repeating normal year cli-
matology forcing. The model results agree well
with previous studies in terms of hydrography, sea
ice, heat and volume transport, and their long term
trend as well [3]. It is demonstrated that FESOM
has become a reliable tool for studying the ocean
general circulation.
In the ocean it frequently happens that localized,
small-scale dynamics have impact on the large or
even global scale. A very fine resolution is usu-
ally required to properly resolve them in numerical
simulations. To include their effects on the large
or even global scale it is computationally benefi-
cial to use unstructured mesh models, which al-
low for variable resolution with focus on these par-
ticular regions. Many regional studies performed
thus far have been using regional configurations
with prescribed open boundaries. Models formu-
lated on unstructured meshes overcome this diffi-
culty by seamlessly embedding the refined regions
in a larger domain or even in the global ocean. Be-
sides, many important geometric and bathymetric
features in the ocean can only be resolved if a re-
gional focus is allowed.
The Antarctic BottomWater (AABW) is an impor-
tant ingredient of the global meridional overturning
circulation. It feeds the coldest part of the global
bottom water and spreads at the sea floor over
roughly twice the area covered by the North At-
lantic Deep Water (NADW). AABW forms mainly
in a few regions in the Southern Ocean. Here we
exploit FESOM to study the bottom water formation
process in the western Ross Sea. Simulating over-
flows in the western Ross Sea requires a very high
mesh resolution. This is not only due to the small-
ness of the baroclinic Rossby radius in this region
(∼6 km), but also because of the need to resolve
small topographic features which can be important
for both steering and mixing effects. High mesh
resolution is also required to adequately simulate
the plume water over steep continental slopes (with
slopes larger than 0.1 in many regions). A mesh
with 0.5 km horizontal resolution in a coarse res-
olution (30 km) setup is used in this work. The
research focuses on the tidal impact on overflow
dynamics and bottom water production rate [4].
The overflow from the western Ross Sea exhibits
pronounced variability at both daily and spring-
neap tidal time scales. Tides increase mixing over
both the outer shelf and upper slope there. Plume
jets are shaped by tidal currents at a bathymetric
bend west of the mouth of the Drygalski Trough,
descending rapidly and supplying the bottom water
(see Figure 1). A fraction of shelf water remains
over the shelf and propagates westward from the
Ross Sea, but it does not contribute significantly to
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Figure 1: Four snapshots of bottom passive tracer concentration at spring tides with 6h intervals (clockwise). The
passive tracer was injected into the high salinity shelf water (HSSW), the source of the overflow water.
It is restored to one inside HSSW over the inner shelf and is set to zero anywhere else at the beginning
of the simulation. Reduction of concentration along the plume path is due to mixing of HSSW with am-
bient warm water. The black arrows indicate the near bottom velocity. These snapshots show the tidal
advection effect on the overflows.
bottom water formation because of energetic mix-
ing over the upper slope. Compared to a simulation
without tidal forcing, tides (with the major K1 and
O1 constituents) increase the outflow rate over the
continental slope off Cape Adare by about 70%. A
set of sensitivity experiments show that the rate of
bottom water production is not a monotonic func-
tion of the tidal currents amplitude. Tidal forcing
with intermediate strength leads to the most effi-
cient bottom water formation.
FESOM simulations require a massively parallel
environment and would hardly be possible without
the support from HLRN. Our future work will need
larger meshes and more computational resources.
We hope that it will also benefit from the HLRN as-
sistance.
More Information
1. Wang, Q., S. Danilov, and J. Schro¨ter (2008),
Finite element ocean circulation model based
on triangular prismatic elements, with appli-
cation in studying the effect of vertical dis-
cretization, J. Geophys. Res., 113, C05015,
doi:10.1029/2007JC004482.
2. Timmermann, R., S. Danilov, J. Schro¨ter, C.
Bo¨ning, D. Sidorenko, and K. Rollenhagen
(2009), Ocean circulation and sea ice distribu-
tion in a finite element global sea ice-ocean
model, Ocean Modell. 27, 114-129.
3. Sidorenko, D., Q. Wang, S. Danilov, and
J. Schro¨ter (2010), FESOM under Coordi-
nated Ocean-ice Reference Experiment forcing,
Ocean Dynamics, submitted.
4. Wang, Q., S. Danilov, H. H. Hellmer, and J.
Schro¨ter (2010), Overflow dynamics and bottom
water formation in the western Ross Sea: Influ-
ence of tides, J. Geophys. Res., 115, C10054,
doi:10.1029/2010JC006189.
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Steuert die Hebung von Gebirgen den Ru¨ckzug des tropischen
Regenwaldes in Afrika?
Die Entwicklung der tropischen Regenzone im spa¨ten Neogen
G. Jung, M. Prange, M. Schulz, DFG-
Forschungszentrum / Exzellenzcluster “Der Ozean
im System Erde” (MARUM), Universita¨t Bremen
Kurzgefasst
• In diesem Projekt [1] werden Modellexperimen-
te zur Abscha¨tzung der Niederschlags- und Ve-
getationsentwicklung in Afrika vor 2-10 Millionen
Jahren durchgefu¨hrt.
• Der Schwerpunkt liegt dabei auf dem Einfluss
tektonischer Faktoren wie vera¨nderter Ozean-
passagen und der Auswirkung von Gebirgshe-
bungen.
• Das zur Modellierung verwendete Modell ist das
gekoppelte parallele Community Climate System
Model (Version 3), welches Atmospha¨re, Ozean,
Meereis, Landoberfla¨che und Vegetationsbede-
ckung simuliert.
• Erste Ergebnisse zeigen einen starken Einfluss
der Hebung Ost- und Su¨dafrikas, sowie einen
schwa¨cheren, gegensa¨tzlichen Einfluss der He-
bung von Himalaya und Tibetischem Plateau auf
Niederschlag und Vegetationsverteilung in Afri-
ka.
Die Entwicklung aufrecht gehender Hominiden
wird in Zusammenhang gebracht mit dem Ru¨ck-
gang des afrikanischen tropischen Regenwaldes
vor 8 bis 2 Millionen Jahren [2].
Neben Gebirgshebungsprozessen gelten O¨ff-
nungen und Schließungen von Ozeanpassagen
als wichtige tektonische Prozesse, die einen nach-
haltigen Einfluss auf das Klimasystem und in Folge
auch auf die Vegetationsbedeckung haben [3]. Ge-
birgshebungen vera¨ndern zum Beispiel die regio-
nale Niederschlagsverteilung durch Stau- und Ab-
schattungseffekte, haben aber auch weitreichen-
dere Folgen fu¨r den Wa¨rme- und Feuchtetrans-
port in der Atmospha¨re. Zudem ko¨nnen hohe Ge-
birgszu¨ge die atmospha¨rische Zirkulation weltweit
bis in große Ho¨hen beeinflussen.
Die topographische Hebung Ostafrikas wird als
wichtiger Antriebsmechanismus fu¨r die ostafrika-
nische Klima- und Vegetationsentwicklung ange-
sehen. Zudem hat diese Hebung mo¨glicherweise
einen maßgeblichen Einfluss auf den asiatische
Monsun.
Die Hebung des Himalayas und des Tibetischen
Plateaus und der damit verbundene Klimawandel
wird ha¨ufig als klassisches Beispiel fu¨r die Verbin-
dung von Tektonik und Klima genannt. So haben
fru¨here Modellstudien gezeigt, dass die Hebung
des Tibetischen Plateaus einen erheblichen Ein-
fluss auf das asiatische Monsun-System hatte.
Auch eine versta¨rkte Hebung der Anden wirkt
sich nicht nur auf das Klima Su¨damerikas aus.
Nachdem die Anden das einzige Hindernis der
Stro¨mung auf der Su¨dhalbkugel und zweitho¨chstes
Plateau der Erde darstellen beeinflussen sie sehr
stark den globalen Wa¨rme- und Feuchtetransport.
A¨hnlich globale Auswirkungen werden fu¨r die He-
bung der Rocky Mountains und des Colorado Pla-
teaus vermutet.
O¨ffnungen und Schließungen von Ozeanpassa-
gen wiederum beeinflussen zuna¨chst die Ozean-
zirkulation und damit den Wa¨rmetransport des
Ozeans von den Tropen zu den Polen. U¨ber
den Wa¨rmeaustausch zwischen Ozean und Atmo-
spha¨re hat dies dann auch einen starken Einfluss
auf globale und regionale atmospha¨rische Zirkula-
tion und Niederschlagsverteilung.
Beispielsweise wirkte sich die Entwicklung der
Landbru¨cke zwischen Nord- und Su¨damerika (zwi-
schen 13 und 2,6 Millionen Jahren) stark auf die
globale Klimadynamik aus [4]. Durch die Schlie-
ßung des Seewegs kam es zu einer verringerten
Durchmischung atlantischer und pazifischer Was-
sermassen und einer Versta¨rkung der großskali-
gen Umwa¨lzzirkulation des Atlantiks. Die Sta¨rke
dieser Zirkulation bestimmt unter anderem das
Ausmaß der sommerlichen Nordwa¨rtsverlagerung
des tropischen Regengu¨rtels und somit auch die
Niederschlagsverteilung von Zentralafrika bis in
den Sahel.
Zusammenfassend la¨sst sich sagen, dass die
vorangehend genannten Prozesse alle nicht nur
einen Einfluss auf das regionale Klimageschehen
haben, sondern sich mit großer Wahrscheinlichkeit
auch auf die globale Klimadynamik auswirken.
Um verschiedene Einflussfaktoren sowie mo¨gli-
che Ru¨ckkopplungsmechanismen im Klimasystem
und vor allem die Auswirkungen auf die Vegeta-
tionsbedeckung in Afrika im Zeitraum des spa¨ten
Mioza¨ns und fru¨hen Plioza¨ns (vor ca. 2-10 Mil-
lionen Jahren) abzuscha¨tzen wurden verschiede-
ne Sensitivita¨tsla¨ufe mit Hilfe eines globalen, ge-
koppelten Klimamodells durchgefu¨hrt. Es wird das
parallele Community Climate System Model (Versi-
on 3) verwendet. Dieses Modell simuliert in gekop-
pelten Teilmodellen Atmospha¨re, Ozean, Meereis
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Abbildung 1: Effekt der Hebung von Ost- und Su¨dafrika auf die ja¨hrliche Niederschlagsmenge [mm]. Positive Werte
zeigen eine Niederschlagszunahme mit der Gebirgshebung an, negative Werte eine Niederschlags-
abnahme.
und Landoberfla¨chenprozesse inklusive der Vege-
tationsbedeckung. Dabei werden unter anderem
der Einfluss von Gebirgshebungsprozessen (Ti-
bet/Himalaya, Rocky Mountains/Colorado Plateau,
Anden, Ostafrika,), der Einfluss gea¨nderter Ozean-
passagen und der Einfluss einer erho¨hten atmo-
spha¨rischen Kohlendioxidkonzentration modelliert.
Erste Simulationsergebnisse zweier Modellex-
perimente, welche zum einen die Auswirkungen
der Hebung des Himalayas sowie des Tibetischen
Plateaus und zum anderen die Folgen der Hebung
Ost- und Su¨dafrikas beschreiben, zeigen entge-
gengesetzte Auswirkungen auf das Niederschlags-
verhalten sowie die Vegetationsbedeckung Afrikas.
Die Hebung des Tibetischen Plateaus sowie
des Himalayas bewirkt erwartungsgema¨ß eine
Versta¨rkung des asiatischen Monsuns. Daneben
zeigt sich dabei auch eine deutliche Abnahme der
Niederschlagsmengen u¨ber Zentralafrika sowie ei-
ne Zunahme u¨ber Ostafrika. Fu¨r die Vegetations-
bedeckung bedeutet dies eine leichte Abnahme
des Waldanteils in Zentralafrika bei gleichzeitiger
Zunahme der Bedeckung mit Gra¨sern und Busch-
land. Die Hebung Ost- und Su¨dafrikas hat einen
sta¨rkeren Einfluss auf das Niederschlagsgesche-
hen sowie die Vegetationsbedeckung Afrikas. Die
Anwesenheit der Berge fu¨hrt zu einer Versta¨rkung
der a¨quatorialen Passatwinde u¨ber dem tropischen
Atlantik, was dort zu einer ho¨heren Verdunstung
und einer Erho¨hung des Feuchtetransportes mit
dem Sommermonsun nach Zentralafrika fu¨hrt. Die-
ser Effekt wiederum bewirkt dort eine Erho¨hung
der Niederschlagsmenge (vergleiche Abbildung 1).
U¨ber Ostafrika kann hingegen eine Abnahme der
Niederschla¨ge beobachtet werden, die mit einer
Abnahme des Feuchtetransports vom Indischen
Ozean nach Ostafrika in Zusammenhang gebracht
werden kann. Die genannten Niederschlagsunter-
schiede bedeuten fu¨r Zentralafrika eine Zunahme
des Waldanteils bei gleichzeitiger starker Abnah-
me von Gra¨sern und Buschwerk. Im relativ tro-
ckenen Teil Ostafrikas zeigt sich durch die Abnah-
me der Niederschla¨ge vor allem eine Abnahme der
Bedeckung mit Gra¨sern und Buschwerk.
Die bisherigen Experimente zeigen gegensa¨tz-
liche A¨nderungen in Vegetationsbedeckung und
Niederschlag. Weitere Modellexperimente und die
gleichzeitige Beru¨cksichtigung der einzelnen tek-
tonischen A¨nderungen in einer einzelnen Modell-
simulation werden es ermo¨glichen, die Wichtigkeit
der unterschiedlichen Einflussfaktoren fu¨r die Ve-
getationsentwicklung zur Zeit der Entwicklung der
aufrecht gehenden Hominiden abzuscha¨tzen.
Mehr zum Thema
1. www.marum.de/en/Page8307.html
2. Die Fru¨hzeit des Menschen. Der Weg zum Ho-
mo sapiens. C. H. Beck, 5., vollsta¨ndig neube-
arbeitete und erga¨nzte Auflage, Mu¨nchen 2008
(C.H.Beck Wissen)
3. Hay, W.W. (1996), Tectonics and Climate. Geol.
Rundsch., V.85, S. 409-437
4. Steph, S., R. Tiedemann, M. Prange, J. Groene-
veld, D. Nu¨rnberg, L. Reuning, M. Schulz, and
G. Haug (2006), Changes in Caribbean surface
hydrography during the Pliocene shoaling of the
Central American Seaway. Paleoceanography,
21, PA4221, doi:10.1029/2004PA001092
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Tsunami-Simulation
Modellierung und Simulation von Tsunami-Ausbreitung und -U¨berflutung
W. Hiller, N. Rakowsky, S. Harig, A. Fuchs, Zen-
trum fu¨r Technomathmatik, Universita¨t Bremen und
Alfred-Wegener-Institut fu¨r Polar- und Meeresfor-
schung, Bremerhaven
Kurzgefasst
• Simulation der Tsunamiausbreitung und -
U¨berflutung u.a. fu¨r das indonesische Tsunami-
Fru¨hwarnsystem
• Innovatives Finite-Elemente-Modell mit einem
Rechengitter, das die Geografie besonders gut
auflo¨st.
• MPI-paralleler Ansatz zur Steuerung OpenMP-
paralleler Modellla¨ufe zu Parameterstudien und
somit optimale Nutzung der Rechnerarchitektur
des HLRN.
Die Tsunami-Arbeitsgruppe am Alfred-Wegener-
Institut ist Teil des BMBF-Projekts
”
German-
Indonesian Tsunami Early Warning System GI-
TEWS“, das nach dem verheerenden Tsunami
am 26.12.2004 im Indischen Ozean ins Leben
gerufen wurde. Gemeinsam mit deutschen und
indonesischen Projektpartnern (u.a. GFZ, DLR)
wird in Jakarta ein Tsunami-Warnzentrum instal-
liert. U¨ber Lehrveranstaltungen, Praktikums- so-
wie Abschlussarbeiten und Dissertationen ist die
Tsunami-Modellierung und -Simulation mit dem
Zentrum fu¨r Technomathematik der Universita¨t
Bremen verbunden.
Im Entwicklungsprojekt am HLRN wird das im
Rahmen von GITEWS entstandene Modell zur
Tsunami-Ausbreitung, TsunAWI (Referenzen sie-
he 1,2), weiter entwickelt. Damit ko¨nnen fu¨r das
Warnzentrum in Jakarta als auch fu¨r andere Ge-
biete Tsunami-Szenarien mit verbesserter Modell-
physik erstellt werden.
Im indonesischen Warnzentrum dient eine Da-
tenbank mit prototypischen Szenarien sowohl der
Risikoanalyse zur U¨berflutungsgefa¨hrdung indo-
nesischer Ku¨stenabschnitte als auch der schnel-
len Vorhersage im Warnfall. Erfasst das Sensor-
System ein Seebeben, werden anhand der Mess-
daten Tsunami-Szenarien aus der Datenbank
gewa¨hlt und ein wahrscheinlicher Verlauf des
Tsunamis bestimmt. So kann rechtzeitig mit der
Evakuierung der Bevo¨lkerung in den betroffenen
Ku¨stenregionen begonnen werden. Wie wichtig GI-
TEWS ist, hat zuletzt am 25.10.2010 das unter-
meerische Beben der Sta¨rke 7,8 vor der Ku¨ste von
Sumatra gezeigt.
TsunAWI zeichnet sich u.a. durch den Finite-
Elemente-Ansatz aus, der es erlaubt, mit unstruk-
turierten Rechengittern zu arbeiten, die auch kom-
plexe Bathymetrie und Topographie gut darstel-
len ko¨nnen. So kann im tiefen Ozean rechen-
zeitsparend mit einer groben Auflo¨sung gerechnet
werden, und zugleich in Gebieten von besonde-
rem Interesse und im sensiblen Flachwasser- und
Ku¨stenbereich mit sehr feiner Auflo¨sung.
Das Programmpaket TsunAWI wird sta¨ndig wei-
terentwickelt. Aktuell wird unter anderem das
zugrundeliegende, auf den Flachwassergleichun-
gen basierende mathematisch-physikalische Mo-
dell durch Beru¨cksichtigung nichtlinearer Advek-
tion, nicht-hydrostatischer Korrekturterme und In-
teraktion mit Tiden verfeinert und verbessert. Ei-
ne weitere Aufgabe ist die Durchfu¨hrung von Ver-
gleichsstudien auf Grundlage immer umfangrei-
cherer realer Datensa¨tze zur Anpassung von Pa-
rametern wie Reibungskoeffizienten. Die Simu-
lationsrechnungen fu¨r ein derart komplexes Mo-
dell ko¨nnen im notwendigen Umfang nur auf
Ho¨chstleistungsrechnern wie dem HLRN-II durch-
gefu¨hrt werden.
Bisher ist TsunAWI OpenMP-parallel, d.h. pro
Modelllauf kann nur ein Rechenknoten genutzt
werden, dessen Prozessorcores gemeinsam ar-
beiten. Da umfangreiche Parameterstudien ge-
rechnet werden mu¨ssen, verteilt und kooordiniert
ein MPI-Skript mehrere La¨ufe gleichzeitig auf ver-
schiedene Rechenknoten, so dass die Rechner-
Ressourcen optimal genutzt werden. Um ku¨nftig
noch komplexere Modellphysik auf noch feineren
Rechengittern simulieren zu ko¨nnen, ist die Erwei-
terung von TsunAWI auf hybride Parallelisierung
(eine Kombination aus OpenMP und MPI) oder ein
vollsta¨ndiger Umstieg auf MPI geplant.
Umgekehrt werden zudem Sensitivita¨tsstudien
durchgefu¨hrt, die zeigen sollen, wie weit Modell
und Rechengitter vereinfacht werden ko¨nnen, um
mit schnellen und dennoch realistischen Rechnun-
gen im Warnfall die Vorhersage pra¨zisieren zu
ko¨nnen.
Mit TsunAWI werden auch Simulationen zu an-
deren Seegebieten, etwa dem Mittelmeer und
dem Pazifischen Ozean, und zu untermeerischen
Landrutschen als Tsunami-Auslo¨ser gerechnet. Im
Rahmen von GITEWS ist die Ausweitung der
Szenarien-Datenbank auf den gesamten Indischen
Ozean und die nordo¨stlichen Seegebiete Indonesi-
ens geplant.
Im Berichtszeitraum wurde zuna¨chst der Open-
MP-parallele Programmcode TsunAWI optimiert,
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Abbildung 1: Rechengitter und Maximale Wellenho¨he (im Vergleich zur Topographie 25-fach u¨berho¨ht) des a priori
erstellten Szenarios aus der Tsunami-Datenbank, das dem Tsunami am 25.10.2010 vor den indo-
nesischen Pagai-Inseln am na¨chsten kommt. Rot markiert ist das gemessen Epizentrum, die Be-
bensta¨rke betrug 7,8. Das Rechengitter weist im tiefen Ozean Kantenla¨ngen bis 15km auf, an den
Ku¨sten betra¨gt die Auflo¨sung ca. 100m.
indem die Variablen im unstrukturierten Gitter ent-
lang einer Space-Filling Curve sortiert wurden. Da-
mit liegen im Gitter benachbarte Werte auch im
Hauptspeicher des Rechners mo¨glichst nah zu-
sammen, so dass die Datenlokalita¨t auf allen Ebe-
nen der Speicherhierarchie garantiert wird; sowohl
in OpenMP-parallelen Schleifen als auch auf Ein-
prozessorebene im Cache. Die Rechenzeit pro
Szenario konnte so mehr als halbiert werden.
In der Anwendung lag ein Fokus auf verbes-
serten Gittern, die die Ku¨stengebiete und insbe-
sondere die Umgebung von Gezeitenpegeln und
Bojen noch genauer auflo¨sen. In Zusammenar-
beit mit der GFZ wurde der Einfluss verschiede-
ner Ansa¨tze zur Geometrie der Bruchzone pro-
totypischer Erdbeben untersucht. Hintergrund wa-
ren hier vor allem die Erkenntnisse aus der Ana-
lyse des Mentawai-Bebens vom 25.10.2010. Zu-
dem bieten die Messwerte realer Tsunamis die
Mo¨glichkeit, Parameter wie Reibungs- und Visko-
sita¨tskoeffzienten zu kalibrieren. Mit all diesen Ver-
feinerungen wird die Vorhersagekraft weiter ver-
bessert.
Mehr zum Thema
1. S. Harig, C. Chaeroni, W.S. Pranowo, J. Beh-
rens (2008). Tsunami Simulations on sever-
al scales: Comparison of approaches with un-
structured meshes and nested grids, Ocean Dy-
namics, 58(5-6), 429-440., doi:10.1007/s10236-
008-0162-5 .
2. A. Androsov, S. Harig, J. Behrens, J. Schro¨ter,
S. Danilov (2008). Tsunami Modelling on Un-
structured Grids: Verification and Validation,
Proceedings of the International Conference on
Tsunami Warning (ICTW), Bali, Indonesia.
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Wie stabil ist das ozeanische Fo¨rderband?
Atmospha¨rische Feuchtetransporte und thermohaline Zirkulation: Untersuchung
mo¨glicher Ru¨ckkopplungsmechanismen fu¨r abrupte Klimaschwankungen
M. Prange, H. Liu, M. Schulz, Fachbereich Geo-
wissenschaften und Zentrum fu¨r Marine Umwelt-
wissenschaften (MARUM), Universita¨t Bremen
Kurzgefasst
• Der Export von Wasserdampf aus dem tropi-
schen Atlantik in den Pazifik u¨ber Nordostpassa-
te spielt eine maßgebliche Rolle fu¨r die Aufrecht-
erhaltung der nordatlantischen Tiefenwasserbil-
dung und somit der globalen Ozeanzirkulation.
A¨nderungen in diesem Feuchtetransport ko¨nnen
daher einen wichtigen Ru¨ckkopplungsmechanis-
mus fu¨r abrupte Klimaschwankungen darstellen.
• Die Variabilita¨t tropischer Wasserdampftranspor-
te wa¨hrend der letzten 20 000 Jahre wird mit der
ra¨umlich hochaufgelo¨sten Version eines komple-
xen Klimamodells untersucht.
• Die Modellsimulationen sollen Aufschluss daru¨-
ber geben, wie sich A¨nderungen der Ozeanzirku-
lation auf den tropischenWasserkreislauf auswir-
ken und ob Feuchtetransporta¨nderungen einen
positiven oder negativen Ru¨ckkopplungsmecha-
nismus fu¨r Klimaschwankungen darstellen.
Die immensen Regenmengen u¨ber dem tropi-
schen Ostpazifik ko¨nnen dem atmospha¨rischen
Wasserdampftransport durch Nordostpassate u¨ber
die zentralamerikanische Landbru¨cke zugeschrie-
ben werden. Fu¨r das heutige Klima wird dieser
Wasserdampfexport vom Atlantik in den Pazifik auf
0,1–0,3 Millionen m3 s−1 gescha¨tzt. Dieser Feuch-
tefluss ist mitverantwortlich fu¨r die gegenu¨ber dem
Pazifik relativ hohen Salzgehalte des Atlantiks.
Er ist somit ein wichtiger Antrieb fu¨r die globale
Ozeanzirkulation, die ein wesentliches Element im
Klimasystem der Erde darstellt.
Die globale Ozeanzirkulation kann man sich
als ein weltumspannendes Fo¨rderband vorstellen,
dass große Mengen Wa¨rme und Salz transpor-
tiert. Im no¨rdlichsten Nordatlantik sinkt Wasser,
das aufgrund seiner niedrigen Temperatur und sei-
nes relativ hohen Salzgehalts eine große Dich-
te besitzt, in die Tiefe ab. Dieses nordatlanti-
sche Tiefenwasser stro¨mt 2000 bis 4000 m un-
terhalb der Oberfla¨che in den Su¨datlantik und
von dort ins Su¨dpolarmeer, den Indischen Ozean
und den Pazifik. Infolge von Vermischungsprozes-
sen und Windeinwirkung quillt das Tiefenwasser
allma¨hlich wieder auf und stro¨mt an der Oberfla¨che
zuru¨ck in Richtung Nordatlantik. Aufgewa¨rmt von
der subtropischen und tropischen Sonneneinstrah-
lung transportiert die Ozeanzirkulation rund 1 Pe-
tawatt Wa¨rme in den Nordatlantik, was der 2700-
fachen Leistung aller weltweit existierenden Kern-
reaktorblo¨cke entspricht. Wenn dieses ozeanische
Fo¨rderband ins Stocken gera¨t, sind weitreichen-
de Konsequenzen fu¨r das Klima zu erwarten. Die
Achillesferse des ozeanischen Fo¨rderbandes be-
findet sich im no¨rdlichen Nordatlantik, dort wo Tie-
fenwasser gebildet und die Zirkulation in Gang
gesetzt wird. Gelangen große Mengen Su¨ßwas-
ser in diese Region, verringert sich die Dichte
des Meerwassers, was das Absinken in die Tie-
fe schwa¨cht – das Fo¨rderband wird gebremst.
In der erdgeschichtlichen Vergangenheit ist dies
ha¨ufiger geschehen, insbesondere wa¨hrend Eis-
zeiten als schmelzende Eisberge die Tiefenwas-
serbildung zum Erliegen brachten. Fu¨r die Zukunft
sind a¨hnliche Prozesse zu befu¨rchten, wenn sich
der hydrologische Kreislauf beschleunigt oder die
gro¨nla¨ndischen Eismassen schmelzen.
Obwohl die Bedeutung tropischer Wasserdampf-
transporte fu¨r die Aufrechterhaltung des ozeani-
schen Fo¨rderbandes in der Klimaforschung ak-
zeptiert ist, ist wenig u¨ber zeitliche Variationen
der Feuchteflu¨sse bekannt. Eine der entscheiden-
den Fragen hierbei ist: Wirkt der Wasserdampf-
export vom tropischen Atlantik in den Pazifik als
positiver oder negativer Ru¨ckkopplungsmechanis-
mus auf A¨nderungen der Ozeanzirkulation? Positi-
ver Ru¨ckkopplungsmechanismus bedeutet hierbei:
Schwa¨cht sich die Zirkulation ab, verringert sich
der atlantische Wasserdampfexport in den Pazifik,
was den Salzgehalt im Atlantik weiter absenkt und
die urspru¨ngliche Sto¨rung der Zirkulation versta¨rkt.
Ein negativer Ru¨ckkopplungsmechanismus wa¨re
hingegen mit einer Versta¨rkung des Wasserdamp-
fexports verbunden.
Bislang existieren lediglich drei pala¨ozeanogra-
fische Studien, die der Abscha¨tzung vergangener
A¨nderungen im Feuchtetransport gewidmet sind
(siehe Referenzen in [1]). In diesen Studien wur-
den Meeresoberfla¨chensalzgehalte im tropischen
Ostpazifik anhand mariner Sedimentkerndaten re-
konstruiert. Dabei wurden Salzgehaltszunahmen
(relativ zum tropischen Atlantik) einer Abnahme
des Wasserdampftransportes u¨ber Zentralameri-
ka zugeschrieben, wa¨hrend Salzgehaltsabnahmen
als Feuchtetransportzunahmen interpretiert wur-
den. Hinsichtlich dieser Interpretation zeigen die
drei Studien allerdings kein einheitliches Ergeb-
nis. Fu¨r Heinrich-Stadial 1 (vor ca. 15 000–17 000
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Abbildung 1: Tropische Niederschlagsanomalien im Jahresmittel (in mm/d) infolge einer ungefa¨hren Halbierung
der Tiefenwasserbildungsrate im Nordatlantik.
Jahren) – einem Intervall mit nachweislich stark
abgeschwa¨chter Ozeanzirkulation – deuten zwei
der drei Rekonstruktionen auf Salzgehaltszunah-
men im tropischen Ostpazifik hin, was als Reduzie-
rung des atlantischen Feuchteexports infolge einer
abgeschwa¨chten Ozeanzirkulation gedeutet wur-
de. Im Gegensatz dazu wurde aus einer dritten
Rekonstruktion eine Zunahme der Niederschla¨ge
wa¨hrend des Heinrich-Stadials abgeleitet.
Bisherige Modellstudien mit heutigen Rand-
bedingungen, in denen die Ozeanzirkulation
durch Su¨ßwassereintra¨ge in den Nordatlantik ge-
schwa¨cht wurde, ergaben eine Zunahme des Was-
serdampftransports vom Atlantik in den Pazifik
(hauptsa¨chlich durch versta¨rkte Nordostpassate).
Mit eiszeitlichen Randbedingungen ko¨nnen sich
die Feuchtetransporte jedoch ganz anders verhal-
ten, wie die Untersuchung von Niederschlagsva-
riationen in vorhergegangenen Modellstudien un-
serer Arbeitsgruppe vermuten la¨sst (vgl. [2]). Wel-
chen Einfluss Eisschilde, verringerte Treibhaus-
gaskonzentrationen und vera¨nderte Erdbahnpara-
meter auf die Variabilita¨t tropischer Feuchtetrans-
porte ausu¨ben, ist nicht bekannt und soll in diesem
Projekt systematisch untersucht werden.
Hierzu verwenden wir das komplexe Klimamo-
dell CCSM3 (Community Climate System Model,
Version 3). Das Klimamodell wurde in den USA am
National Center for Atmospheric Research in Zu-
sammenarbeit mit dem Los Alamos National La-
boratory entwickelt. Das Modell wird mit einer ho-
rizontalen Auflo¨sung von ca. 1,4◦ fu¨r das Atmo-
spha¨rengitter betrieben, wa¨hrend das Ozeanmo-
dellgitter eine ra¨umlich variable Gitterweite von ca.
1◦ in zonaler und bis zu 0,3◦ in meridionaler Rich-
tung besitzt. Die vertikale Darstellung des Atmo-
spha¨renmodells umfasst 26 Schichten, der Ozean
wird mit 40 Niveaus in der Vertikalen diskretisiert.
Die relativ hohe ra¨umliche Auflo¨sung ist notwendig,
um das komplexe Windsystem in der tropischen
Ostpazifikregion ada¨quat darstellen zu ko¨nnen.
Um zu untersuchen, wie sich A¨nderungen der
Ozeanzirkulation auf den tropischen Wasserkreis-
lauf auswirken und ob tropische Wasserdampf-
transporte einen positiven oder negativen Ru¨ck-
kopplungsmechanismus darstellen, ist eine Serie
von Experimenten geplant. Hierbei wird unter ent-
sprechenden Randbedingungen fu¨r verschiedene
Klimaereignisse wa¨hrend der letzten 20 000 Jah-
re jeweils eine Su¨ßwassersto¨rung in den Nordat-
lantik eingebracht, um die Tiefenwasserbildung zu
reduzieren. Das Referenzexperiment mit vorindus-
triellen Randbedingungen hinsichtlich Eisschildvo-
lumen, Erdbahnparameter und Treibhausgaskon-
zentrationen wurde bereits durchgefu¨hrt und ist
derzeit Gegenstand detaillierter Analysen (Abb. 1).
Inwieweit sich die Ergebnisse dieses Experi-
ments auf eiszeitliche Verha¨ltnisse, wie sie z.B.
wa¨hrend Heinrich-Stadial 1 herrschten, u¨bertragen
lassen, wird eine der zentralen Fragen sein, die
dieses Projekt zu beantworten versucht. Hierdurch
wird ein tieferes Versta¨ndnis hinsichtlich der Stabi-
lita¨t der globalen Ozeanzirkulation gewonnen. Die-
ses Versta¨ndnis ist nicht nur ausschlaggebend fu¨r
die Interpretation vergangener Klimaschwankun-
gen, sondern ist auch von wesentlicher Bedeu-
tung im Hinblick auf die Vorhersage zuku¨nftiger Kli-
maa¨nderungen.
Mehr zum Thema
1. Prange, M., S. Steph, M. Schulz, L. D. Keigwin
(2010), Inferring moisture transport across Cen-
tral America: Can modern analogs of climate
variability help reconcile paleosalinity records?
Quaternary Science Reviews, 29, 1317–1321.
2. Merkel, U., M. Prange, M. Schulz (2010), EN-
SO variability and teleconnections during glacial
climates, Quaternary Science Reviews, 29, 86–
100.
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Der Effekt submesoskaliger Turbulenz auf den Gasaustausch zwischen Ozean und
Atmospha¨re
C. Eden, KlimaCampus, Universita¨t Hamburg
Kurzgefasst
• Der Ozean ist auf Raumskalen von 50 - 100 km
und Zeitskalen von Tagen bis Wochen charakte-
risiert durch energetische Fluktuationen in Tem-
peratur, Salzgehalt und Geschwindigkeit, den
”meso-skaligen Wirbeln”.
• Schaut man auf kleinere Skalen von 1 bis 100
km – also auf Skalen kleiner als dem sogenann-
ten Rossbyradius der die meso-skaligen Bewe-
gungsvorga¨nge charakterisiert – begegnet man
a¨hnlich energetischen turbulenten Vorga¨ngen,
der ”sub-meso-skaligen” Turbulenz.
• Die sub-meso-skaligen Fluktuationen unterlie-
gen anderer und zum großen Teil noch schlecht
untersuchter und verstandener Dynamik
• Es wird allerdings immer klarer, daß die
sub-meso-skalige Turbulenz relevant in der
oberfla¨chennahen durchmischten Schicht
des Ozeans, und daher fu¨r den Stoff- und
Wa¨rmeaustausch zwischen Ozean und Atmo-
spha¨re, ist.
• Es wird in diesem Projekt eine Parameterisie-
rung fu¨r diesen Effekt entwickelt und in einem
realistischen, hochaufgelo¨sten Modell des Nord-
atlantiks eingebaut.
Der Ozean ist auf lateralen Skalen von 50 - 100
km und Zeitskalen von Tagen bis Wochen cha-
rakterisiert durch starke Fluktuationen in Tem-
peratur, Salzgehalt und Geschwindigkeit. Diese
seit einigen Jahrzehnten aus Beobachtungsdaten
wohlbekannten turbulenten Bewegungsvorga¨nge
nennt man ”meso-skalige Wirbel” und ko¨nnen mit
sogenannten ”wirbelzulassenden Ozeanmodellen”
auch bereits gut simuliert werden (z.B. [1]). Aller-
dings sind die meso-skaligen Fluktuationen nicht
das Ende des turbulenten Spektrums im Ozean:
schaut man auf kleinere Skalen von 1 bis 100 km
– also auf Skalen kleiner als dem sogenannten
Rossbyradius der die meso-skaligen Bewegungs-
vorga¨nge charakterisiert – begegnet man a¨hnlich
energetischen turbulenten Vorga¨ngen. Wa¨hrend
die meso-skaligen Fluktuationen aber sehr gut
durch die quasi-geostrophische Approximation be-
schrieben werden ko¨nnen, welche seit Jahrzehn-
ten sehr gut untersucht und verstanden ist, un-
terliegen die sub-meso-skaligen Fluktuationen auf
den Skalen kleiner als dem Rossbyradius einer an-
deren Dynamik und sind daher auch wesentlich
schlechter untersucht und verstanden.
Erst in letzter Zeit wurde klar, dass sub-meso-
skalige turbulente Prozesse in der durchmisch-
ten, oberfla¨chennahen Schicht des Ozeans wich-
tig werden, da sie dort die vertikalen Flu¨sse von
Dichte und gelo¨sten Spurengasen in signifikan-
ter Weise beeinflussen ko¨nnen. Diese Prozesse
sind damit von großer Bedeutung fu¨r z.B. den
Wa¨rmehaushalt und die zuku¨nftige Kohlenstoffauf-
nahme des Ozeans. Sie werden durch geostro-
phische und ageostrophische Instabilita¨tsprozesse
erzeugt und beeinflusst, in beckenweiten Ozean-
zirkulationsmodellen allerdings gewo¨hnlich ver-
nachla¨ssigt.
Die sub-meso-skaligen Instabilita¨tsprozesse
fu¨hren u.a. zu einer Restratifizierung der durch-
mischten oberen Deckschicht des Ozeans. Solch
ein Prozess ist in Fig. 1 anhand einer idealisier-
ten Modellsimulation dargestellt. Ein periodischer
Kanal mit lateraler Ausdehnung von 2× 10 km und
300 m Tiefe wurde mit einer Ozeanfront in einer
Deckschicht u¨ber einer stark stratifizierten Schicht
initialisiert. Ein paar Tage nach der geostrophi-
schen Adjustierung bilden sich in der Front wel-
lenartige barokline Instabilitita¨ten, die mit der Zeit
anwachsen, zu einer Abflachung der Front fu¨hren
und dadurch schliesslich zur Restratifizierung der
Deckschicht beitragen. Diese Restratifizierung be-
einflusst wiederum stark den Gasaustausch des
inneren, stratifizierten Teils des Ozeans mit der
Atmospha¨re.
Um solche sub-meso-skaligen Prozesse und de-
ren Konsequenz auf den Gasaustausch in realisti-
schen Ozeanmodellen aufzulo¨sen, sind allerdings
Gitterweiten von o(100m) no¨tig, welche fu¨r eine be-
ckenweite Simulation im Moment und in der nahen
Zukunft immer noch unerreichbar scheinen. Ander-
seits erscheinen sub-meso-skalige Prozesse aber
relevant fu¨r eine realistische Simulation des Stoff-
und Wa¨rmeaustauschs zwischen Ozean und At-
mospha¨re, i.e. fu¨r eine modellbasierte Quantifizie-
rung der gegenwa¨rtigen und zuku¨nftigen Aufnah-
me wichtiger atmospha¨rischer Spurengase wie z.
B. Kohlenstoff durch den Ozean. Es ist daher ein
besseres Versta¨ndnis und Repra¨sentation der sub-
meso-skaligen Prozesse in der Deckschicht durch
eine geeignete Parameterisierung in den heutigen
Ozeanzirkulationsmodellen no¨tig.
In diesem Projekt soll daher eine solche Para-
meterisierung entwickelt und in einem existieren-
den, realistischen Modell des Nordatlantiks, wel-
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Abbildung 1: Idealisierte Modellsimulation einer Frontalzone in der Deckschicht des Ozeans. Ein paar Tage nach
der geostrophischen Adjustierung bilden sich in der Front wellenartige barokline Instabilitita¨ten, die
mit der Zeit anwachsen, zu einer Abflachung der Front fu¨hren und dadurch schliesslich zur Restrati-
fizierung der Deckschicht beitragen. a) und b) zeigt die Temperatur in oC an der Oberfla¨che zu zwei
verschiedenen Zeitpunkten, wa¨hrend c) und d) jeweils einen Schnitt entlang x = 100 km zeigt. Die
horizontale Modellauflo¨sung ist 1 km, die vertikale 5m.
ches die meso-skalige (aber nicht, da zu teuer,
die sub-meso-skalige) Dynamik auflo¨st, implemen-
tiert werden und die Konsequenzen hinsichtlich der
Wa¨rmeflu¨sse und des Gasaustauschs zwischen
Ozean und Atmospha¨re untersucht werden. Es
wird ein Modell des Nordatlantik verwendet ([1]),
das mit einer relativ hohen horizontalen Auflo¨sung
von ca. 10 km eine realistische Darstellung der
großskaligen aber auch der mesoskaligen Zirku-
lation erlaubt. Ein einfaches, auf Stickstoff basie-
rendes O¨kosystemmodell ist an das physikalische
Modell gekoppelt, welches auch die realistische
Simulation von gelo¨stem Sauerstoff und anorga-
nischem Kohlenstoff erlaubt und damit die Simu-
lation des Austauschs wichtiger Spurengase zwi-
schen Ozean und Atmospha¨re. Aufgrund der la-
teralen Auflo¨sung sind sub-meso-skalige Prozesse
auf Skalen kleiner als 10 km und deren Effekt auf
z. B. Gasaustausch und Deckschichttiefe im Mo-
dell weder explizit simuliert noch ada¨quat parame-
terisiert, und es soll daher eine Parameterisierung
dieser Prozesse bereitgestellt werden.
Mehr zum Thema
1. Eden, C. and H. Dietze, 2009: Effects of meso-
scale eddy/wind interaction on biological new
production and eddy kinetic energy. J. Geophys.
Res., 114(C05023).
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Ocean Processes in the Anthropocene”), Teil-
projekt ”The response of upper-ocean small and
meso-scale processes to atmospheric forcing”
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Das Klima der Ostsee zum Ende des Jahrhunderts
Simulation von Zukunftsszenarien fu¨r das O¨kosystem der Ostsee
T. Neumann, I. Kuznetsov, R. Friedland, Institut
fu¨r Ostseeforschung an der Universita¨t Rostock
Kurzgefasst
• Der erwartete Klimawandel wird das O¨kosystem
der Ostsee nachhaltig beeinflussen.
• Wesentliche Faktoren sind der direkte Einfluss
durch die Atmospha¨re und Vera¨nderungen im
Einzugsgebiet.
• Projizierte Vera¨nderungen weisen große Unsi-
cherheiten auf, insbesondere durch die Unsi-
cherheit der Entwicklung der menschlichen Ge-
sellschaft.
• Um den Bereich der Unsicherheiten abscha¨tzen
zu ko¨nnen, werden Simulationen mit einer Viel-
zahl von Variationen der klimatischen Entwick-
lung durchgefu¨hrt.
• Die Simulationen sind aufgrund der langen
Zeitra¨ume (150 Jahre) sowie der Komplexita¨t
der O¨kosystemmodelle sehr aufwendig und er-
fordern den Einsatz massiv-paralleler Rechner-
architekturen.
Fu¨r den Verlauf dieses Jahrhunderts ist eine drasti-
sche A¨nderung der klimatischen Bedingungen auf
der Erde prognostiziert. Globale Modelle projizie-
ren zum Beispiel einen durchschnittlichen Tempe-
raturanstieg von 2-4 K, abha¨ngig von den Sze-
narien fu¨r die Entwicklung der Treibhausgasemis-
sionen. Fu¨r die Abscha¨tzung konkreter, regionaler
Auswirkungen prognostizierter Klimaa¨nderungen
sind Ergebnisse der Globalmodelle aufgrund ih-
rer groben Auflo¨sung jedoch nur bedingt geeignet.
Klimawandel macht sich auf regionaler Skale be-
merkbar und dort mu¨ssen die spezifischen Maß-
nahmen fu¨r eine Vorsorge getroffen werden.
Um den regionalen Aspekt des Klimawandels
erfassen zu ko¨nnen, werden Ergebnisse von glo-
balen Modellen durch ein sogenanntes dynami-
sches Skalieren auf eine regionale Skale transfor-
miert. Die dafu¨r verwendeten regionalen Klimamo-
delle erfassen nur einen Teil der Erde, zum Beispiel
Europa, und werden an den Ra¨ndern mit Daten
aus dem Globalmodell angetrieben. In den Regio-
nalmodellen kann sich dann eine interne Dynamik
entwickeln, die regionale Aspekte wie Gewa¨sser,
Wa¨lder oder Siedlungsgebiete beru¨cksichtigt. Ty-
pische horizontale Auflo¨sungen heutiger Modelle
sind ca. 250 km in den Globalmodellen und ent-
sprechend 25 km in den Regionalmodellen.
Ein Klimawandel wird auch die marine Um-
welt nicht unbeeinflusst lassen. Die Ostsee
als ein durch Eutrophierung belastetes eu-
ropa¨isches Binnenmeer steht im besonderen In-
teresse der regionalen Klimaforschung. Um den
Effekt des Klimawandels auf das O¨kosystem
der Ostsee abscha¨tzen zu ko¨nnen, werden
O¨kosystemmodelle der Ostsee (z. B. [1]) mit
Daten aus regionalen Klimamodellen angetrie-
ben. Die O¨kosystemmodelle bestehen aus dreidi-
mensionalen Zirkulationsmodellen, in die biogeo-
chemische Modelle integriert sind. Damit lassen
sich sowohl die physikalischen Bedingungen als
auch die wichtigsten Stoffflu¨sse wie zum Beispiel
Prima¨rproduktion simulieren.
Diese Simulationen beno¨tigen eine Rechenleis-
tung, die nur von Ho¨chstleistungsrechnern bereit-
gestellt werden kann. So braucht ein Klimaszena-
rio vom 150 Jahren auf dem HLRN etwa 3 Wochen
Rechenzeit auf 256 Prozessorkernen.
Klimaprojektionen weisen einen hohen Grad an
Unsicherheiten auf. Das liegt insbesondere an der
Unsicherheit zur Prognose der Entwicklung der
menschlichen Gesellschaft. Ausdruck dafu¨r ist die
große Anzahl verschiedener Treibhausgasszena-
rien, die in den IPCC-Berichten Beru¨cksichtigung
finden. Fu¨r das O¨kosystem der Ostsee haben
neben den atmospha¨rischen Bedingungen auch
Vera¨nderungen der Bedingungen im Einzugsge-
biet einen großen Einfluss. Diese a¨ndern sich so-
wohl als Reaktion auf das Klima aber auch als
Folge o¨konomischer Entwicklungen und staatlicher
Regulierungen.
Im Rahmen des BONUS ([2]) Projektes Ecosup-
port werden mithilfe von drei O¨kosystemmodellen
der Ostsee verschiedene Klimaszenarien simu-
liert. Damit soll eine ausreichende Anzahl an
Realisierungen produziert werden, die es erlaubt
die Unsicherheiten der erwarteten A¨nderungen
abscha¨tzen zu ko¨nnen. Die Szenarien setzen sich
aus Kombinationen unterschiedlicher Treibhaus-
gasszenarien, Na¨hrstoffeintragsszenarien und ver-
schiedenen Modellvarianten zusammen. Verwen-
det werden Daten verschiedener globaler Klima-
modelle die mithilfe einer Reihe regionaler Kli-
mamodelle skaliert werden. Diese Daten treiben
schließlich ein O¨kosystemmodell der Ostsee an.
In der Abbildung 1 ist die A¨nderung der Ober-
fla¨chentemperatur der Ostsee zum Ende des Jahr-
hunderts in verschiedenen Jahreszeiten darge-
stellt. Die Daten sind das Ergebnis eines Ensem-
bles aus 3 einzelnen Realisierungen. Die Realisie-
rungen beru¨cksichtigen unterschiedliche Global-
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Abbildung 1: Mittlere A¨nderung der Oberfa¨chentemperatur einer Ensemble-Simulation fu¨r das IPCC Szenario A1B
(obere Reihe), sowie die maximalen Differenzen zwischen den Ensemble-Mitgliedern (untere Reihe).
Das Ensemble besteht aus 3 Mitgliedern und umfasst verschiedene globale Klimamodelle und regio-
nale Klimamodelle. Dargestellt sind die Ergebnisse fu¨r Winter (DJF), Fru¨hjahr (MAM), Sommer (JJA)
und Herbst (SON).
modelle und unterschiedliche Regionalmodelle ba-
sieren jedoch auf einem Ostseemodell. Die Tem-
peratura¨nderung liegt in der Gro¨ßenordnung von
4 K. Das sta¨rkste A¨nderungssignal zeigt sich im
Sommer in der no¨rdlichen Ostsee. Die Unterschie-
de zwischen den Modellen sind in der Regel kleiner
als die projizierten A¨nderungen selbst. Eine relativ
große Spannbreite zeigen die Modelle im Sommer
im no¨rdlichen Bereich der Ostsee. Erste Ergebnis-
se dieser Arbeiten sind in [3] vero¨ffentlicht.
Ensemblesimulationen ermo¨glichen neben der
Abscha¨tzung von A¨nderungssignalen auch In-
formationen u¨ber die Unsicherheiten dieser A¨n-
derungen zu gewinnen. In den kommenden Jah-
ren wird es mo¨glich sein, mithilfe des HLRN
die Anzahl der Ensemblemitglieder zu vergro¨ßern
und damit die Unsicherheiten besser quantifizie-
ren zu ko¨nnen. So ko¨nnen robuste Trends iden-
tifiziert werden und die Spannbreiten erwarteter
Vera¨nderungen angeben werden. Die Einbettung
dieser Forschung in große internationale Projekte
ero¨ffnet die Mo¨glichkeit, die Ensembles zu erwei-
tern.
Mehr zum Thema
1. T. Neumann und G. Schernewski, 2008: Eutro-
phication in the Baltic Sea and shifts in nitrogen
fixation analyzed with a 3D ecosystem model.
Journal of Marine Systems, 74, 592-602, DOI:
10.1016/j.jmarsys.2008.05.003
2. http://www.bonusportal.org/
3. T. Neumann, 2010: Climate-change effects
on the Baltic Sea ecosystem: A model stu-
dy. Journal of Marine Systems, 81, 213-224,
doi:10.1016/j.jmarsys.2009.12.001
Fo¨rderung
Bundesministerium fu¨r Bildung und Forschung,
Europa¨ische Union
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Das Schicksal von Stickstoff und Phosphor in der Ostsee ergru¨nden
Ausbreitungswege von Na¨hrstoffen und Zeitskalen von Na¨hrstofftransporten in der
Ostsee
H. Radtke, Th. Neumann, Leibniz-Institut fu¨r Ost-
seeforschung an der Universita¨t Rostock
Kurzgefasst
• Die Verfu¨gbarkeit von Na¨hrstoffen in der licht-
durchfluteten Oberfla¨chenschicht bestimmt das
Algenwachstum im Meer und beeinflusst damit
die gesamte Nahrungskette bis zum Fisch.
• Die Ostsee als Binnenmeer wird stark durch
Nitrat- und Phosphateintra¨ge aus Flu¨ssen belas-
tet. Starkes Algenwachstum fu¨hrt in den Tiefen-
becken zu Fa¨ulnisprozessen und der Entstehung
giftigen Schwefelwasserstoffs.
• Na¨hrstoffe aus verschiedenen Quellen (Flu¨ssen
oder atmospha¨rischen Eintra¨gen) sind z.B. in Se-
dimentproben nur teilweise unterscheidbar.
• Ein
”
Einfa¨rben“ von Stickstoff oder Phosphor, der
aus einer bestimmten Quelle (z.B. der Oder)
stammt, in einem numerischen O¨kosystem-
Modell gestattet, sein Schicksal von der Quelle
bis zur Senke zu verfolgen.
• Die Ergebnisse der Simulationsrechnungen hel-
fen, unser Versta¨ndnis der ra¨umlichen und zeitli-
chen Aspekte des Stickstoff- und Phosphorkreis-
laufs in der Ostsee zu verbessern.
Die Ostsee ist ein Binnenmeer, das nur u¨ber
schmale und flache Belte mit der Nordsee ver-
bunden ist. Da Niederschlag und Flusseintra¨ge die
Verdunstung u¨bersteigen, ist sie mit Brackwasser
gefu¨llt. Salzwasser aus der Nordsee stro¨mt nur ab
und zu u¨ber die flachen Schwellen der westlichen
Ostsee ein und wandert, da es schwerer ist, nach
und nach in die verschiedenen Tiefenbecken.
Die Eutrophierung (Du¨ngung) der Ostsee durch
Na¨hrsalzeintra¨ge aus Landwirtschaft und Sied-
lungsra¨umen bewirkt ein starkes Planktonwachs-
tum. Abgestorbene Lebewesen sinken zu Boden,
um dort zersetzt zu werden. Allerdings wird durch
diese Mineralisierungsprozesse Sauerstoff ver-
braucht. Im salzigen Tiefenwasser, das sich nicht
mit dem daru¨berliegenden Wasserko¨rper mischt,
wird so nach und nach aller Sauerstoff aufgezehrt.
Es entstehen anoxische Bereiche (sauerstofffreie
Zonen).
Die Reduzierung der Flusseintra¨ge von Nitrat
und Phosphat ist daher ein international verfolgtes
Ziel. Allerdings gibt es noch weitere Quellen: Di-
rekte atmospha¨rische Deposition und den Prozess
der Stickstofffixierung. Bei diesem wird von teilwei-
se giftigen Cyanobakterien (
”
Blaualgen“) Luftstick-
stoff (N2) biologisch verwertbar gemacht. Daher ist
ein genaues Versta¨ndnis des Stickstoff- und Phos-
phorkreislaufs wichtig.
Aus welcher Quelle Stickstoff und Phosphor
stammen, die von Meereslebewesen aufgenom-
men und eingelagert werden, la¨sst sich experi-
mentell nur teilweise bestimmen. Durch die Unter-
suchung von Verha¨ltnissen stabiler Isotope (Ato-
me mit verschiedener Neutronenzahl) kann man
Aussagen u¨ber die Herkunft des Stickstoffs gewin-
nen. Unterschieden werden kann damit zwischen
Stickstoff aus belasteten Flu¨ssen und Stickstoff,
der durch Cyanobakterien fixiert wird. [2] Aber ei-
ne Unterscheidung zwischen einzelnen Flu¨ssen ist
experimentell nicht mo¨glich und fu¨r Phosphor gibt
es keine vergleichbare Methode. Daher wird diese
Fragestellung mit einem numerischen Modell un-
tersucht. Das Modell besteht aus einem physikali-
schen und einem biogeochemischen Teil.
Als physikalisches Modell (Stro¨mungsmodell)
wird das Modular Ocean Model (MOM3) verwen-
det. Mit einer Auflo¨sung von 3 Seemeilen in der Ho-
rizontalen und ein bis drei Metern vertikal wird die
Ostsee hierbei in Gitterzellen eingeteilt. Unter Ver-
wendung atmospha¨rischer Antriebsdaten (Wind,
Sonneneinstrahlung etc.) ko¨nnen so die Verteilung
von Temperatur und Salzgehalt und die Stro¨mung
simuliert werden.
In das Stro¨mungsmodell eingekoppelt wird ein
biogeochemisches Modell (ERGOM). Das Ergeb-
nis ist ein Modellsystem, das ra¨umlich aufgelo¨st
wesentliche biologische Prozesse wie z.B. Al-
genblu¨ten beschreibt. [1] Dieses IOW-O¨kosystem-
modell wird fu¨r verschiedene Fragestellungen ge-
nutzt, so z.B. um mo¨gliche Auswirkungen von Kli-
mavera¨nderungen auf die Ostsee zu untersuchen.
In diesem Projekt wurde das Modell erweitert, so
dass Stickstoff und Phosphor je nach ihrer Quelle
verschieden
”
eingefa¨rbt“ werden ko¨nnen. Als Quel-
len werden dabei die fu¨nf Flu¨sse mit den gro¨ßten
Eintra¨gen sowie die Stickstofffixierung betrachtet.
Das Modell gestattet dann, die Ausbreitung der
eingefa¨rbten Elemente ra¨umlich und im Nahrungs-
netz zu verfolgen.
Die Ergebnisse zeigen die ra¨umlichen Ausbrei-
tungsmuster der Na¨hrsalze. Ein zusa¨tzlicher
”
Alter-
stracer“, der die Zeit za¨hlt, die vergangen ist, seit
das Element in das O¨kosystem Ostsee eintrat, ge-
stattet auch, die Verweildauer des jeweiligen Ele-
ments abzuscha¨tzen.
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Abbildung 1: Dargestellt ist der Anteil des Stickstoffs im Oberfla¨chensediment, der aus der Weichsel eingetragen
wurde. Man erkennt, dass der Weichselstickstoff nur das Gebiet nahe der Mu¨ndung dominiert. Ein
weiterer Teil wurde offenbar mit der Stro¨mung la¨ngs der Ku¨ste ostwa¨rts transportiert und sedimen-
tierte dort. Der Stickstoff in den Tiefen des o¨stlichen Gotlandbeckens stammt zu etwa 10% aus der
Weichsel. Dieses Bild ergibt sich nach 34 Simulationsjahren im Januar 1996.
Stickstoff verla¨sst das O¨kosystem meist durch
Denitrifizierung, einen Prozess, bei dem Nitrat zu
molekularem Stickstoff reduziert und somit fu¨r Le-
bewesen nicht nutzbar wird. Phosphor hingegen
bleibt im System, bis er im Sediment vergraben
wird. Auch die ra¨umliche Verteilung dieser Senken
la¨sst sich mit unserem Modell fu¨r die einzeln mar-
kierten Elemente bestimmen.
Die Resultate sollen helfen, das Versta¨ndnis fu¨r
die Kreisla¨ufe von Stickstoff und Phosphor in der
Ostsee zu verbessern und um ra¨umliche Aspekte
zu erga¨nzen.
Im weiteren Verlauf des Projekts ist geplant,
das Modell, das bisher nur bis auf die Ebene
des Zooplanktons beschra¨nkt ist, um Fisch zu
erga¨nzen, und die Sauerstoffzehrung in den Tie-
fenbecken direkt den markierten Elementen zu-
zuordnen. Ebenfalls sollen weitere Quellen (Ein-
strom aus der Nordsee, atmospha¨rische Deposi-
tion) markiert werden.
Mehr zum Thema
1. Neumann, T., 2007. The fate of river-borne ni-
trogen in the Baltic Sea - An example for the Ri-
ver Oder. Estuarine, Coastal and Shelf Science,
73, 1-7.
2. Voss, M., Emeis, K., Hille, S., Neumann,
T., Dippner, J., 2005. Nitrogen cycle of
the Baltic Sea from an isotopic perspec-
tive. Global Biogeochemical Cycles 19.
doi:10.1029/2004GB002338.
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Warum Wasser u¨ber die Kontinentalkante fliesst
Dichtestro¨mungen in Hervey Bay (Australien)
U. Gra¨we, Leibniz Institut fu¨r Ostseeforschung,
Warnemu¨nde
Kurzgefasst
• Untersuchung von ozeanischen Dichte-
stro¨mungen mithilfe eines 3D Modelsystems
• Modellierung von kleinskaligen Prozessen (100-
500m) sowie grosskaligen Prozessen (600km)
• Kopplung des Modellsystems in operationelle
globale Modelle
• Modellergebnisse sollen die Planung von Mess-
fahrten unterstu¨tzen
Hervey Bay (Fig. 1), eine ca. 4000 km2 gros-
se Bucht (durchschnittliche Tiefe = 15 m), befin-
det sich in unmittelbarer Na¨he der kontinentalen
Schelfkante der zentralen Ostku¨ste von Australi-
en, ca 250 su¨dlich des Great Barrier Riff. Durch
die hohe Verdunstungsrate (ca. 2 m/Jahr), gerin-
ge Niederschla¨ge (weniger als 1 m/Jahr) und na-
hezu verschwindenden Su¨sswassereintrag durch
Flu¨sse, kann eine inverse Struktur/Schichtungen
erwartet werden.
Mit den am HLRN durchgefu¨hrten Rechnun-
gen sollen vorangegangenen Untersuchungen va-
lidiert werden [3] sowie die Mo¨glichkeiten des
Massiv-Parallelrechnens ausgenutzt werden um
Multiskalen-Simulationen durchzufu¨hren. Die nu-
merischen Experimente wurden mit dem Modell
GETM (General Esturaine Transport Model,[1])
durchgefu¨hrt.
Da Hervey Bay ein starkes Gezeitensignal auf-
weist (Tidenhub > 3,5 m), kann die Bucht als
vertikal gut durchmischt klassifiziert werden. Die
Ergebnisse der Messfahrten, als auch die nu-
merischen Experimente, besta¨tigen, dass Hervey
Bay die charakteristischen Merkmale einer inver-
sen/hypersalinen Struktur aufweist. In der Bucht
existiert ein nahezu konstanter Salzgradient von
0.5 psu (practical salinity unit), mit einem Salz-
gehalt von 35.5 psu im offenen Ozean und Spit-
zenwerten von u¨ber 39.0 psu im ku¨stennahen Be-
reich. Die Untersuchung zeigten, dass Lufttempe-
ratur, Wind und Gezeiten die wichtigsten Einfluss-
gro¨ssen fu¨r die Stabilita¨t der inversen Schichtung
und der Salzgradienten sind, wa¨hrend die o¨stlichen
Passatwinde den Wasseraustausch in der Bucht
dominieren.
Aufgrund von lang anhaltenden Du¨rren weisen
die subtropischen Gebiete an der Ostku¨ste Austra-
liens eine Vera¨nderungen in der Balance von Nie-
derschlag und Verdunstung auf. Langzeitdatenrei-
hen zeigen wa¨hrend der letzten fu¨nfzig Jahre eine
Verringerung der Niederschlagsmenge von ca. 50
mm pro Jahrzehnt an, verbunden mit einem Tem-
peraturanstieg um etwa 0.1 Grad C pro Jahrzehnt.
Mit Hilfe der numerischen Experimente konnten
die Auswirkungen auf die Hydro- und Thermodyna-
mik von Hervey Bay untersucht werden. Durch die
Verschiebung des Gleichgewichtes zwischen Ver-
dunstung und Niederschlag treten hypersaline und
inverse Bedingungen in Hervey Bay ha¨ufiger auf.
In den letzten zwei Jahrzehnten weist der mittlere
Niederschlag in Hervey Bay eine Abweichung von
13 % von der Klimatologie (1941-2000) auf. Die
Verringerung im Flusseintrag, im selben Zeitraum,
kann mit 23 % abgescha¨tzt werden. Eine direk-
te Folge ist, dass sich der Salzigkeitsfluss erho¨ht
hat, sowie die verdunstungsgesteuerte Residuen-
stro¨mungen beschleunigt haben.
Im Gegensatz zu der langfristigen Reduzie-
rung der Niederschla¨ge fu¨hrt das Auftreten von
schweren Regenfa¨llen und damit verbundenen
U¨berschwemmungen zu kurzfristigen Schwankun-
gen im Salzgehalt von Hervey Bay. Die Untersu-
chungen dieser extremen Frischwassereintra¨ge er-
gaben, dass die Frischwasseraustauschzeiten eng
an die windgetriebenen Residuenstro¨mungen ge-
koppelt sind. Die inversen Eigenschaften von Her-
vey Bay und die damit verbundene Dichtegradien-
ten (mit einer ho¨heren Dichte in Ku¨stenna¨he als im
offenen Ozean) ko¨nnen instabile Schichtungen er-
zeugen. Diese a¨ussern sich in Dichtestro¨mungen
und damit einem Ausfluss von dichtemWasser ent-
lang des Grundes von Hervey Bay. Die Ausflusser-
eignisse haben eine mittlere Dauer von 30 Tagen
und sind meistens auf den Spa¨therbst beschra¨nkt.
Der dabei auftretende integrierte Volumentrans-
port ist vergleichbar mit dem Volumen von Hervey
Bay.
Die Randbedingungen fu¨r die Simulationen wer-
den vom dem operationellen Global-Modell HY-
COM mit 1/12 Grad Auflo¨sung und dem ope-
rationellen australischen Modell BLUELink mit
1/10 Grad Auflo¨sung bereitgestellt. Um eine fina-
le Auflo¨sung von 600 m zu erhalten ist ein Nes-
ting erforderlich (Fig. 1). Das a¨ussere Modell hat
eine Auflo¨sung von 3 km (200×200 Gitterpunk-
te). Das innere Modell hat eine Auflo¨sung von
600 m (300×300 Gitterpunkte). In der Vertikalen
werden in beiden Modelstufen 50 Schichten be-
nutzt. Die wissenschaftliche Motivation dieser Ar-
beit ist, die Existenz dieser Dichtestro¨me nachzu-
weisen. Erste Abscha¨tzung aufgrund von Model-
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Abbildung 1: Modellgebiet (ca. 150 Grad – 155 Grad E und 23 Grad – 26 Grad S) von Hervey Bay entlang der
australischen Ostku¨ste sowie Kontinetalshelf und Schelfkante mit der Wassertiefe in m
lierung [3] geben als mo¨glichen Volumentransport
wa¨hrend eines Ausstromereignisses das Volumen
von Hervey Bay an. Die Modellierung kann helfen,
mo¨gliche Folgen fu¨r die lokale Biologie zu quan-
tifizieren. Eine weitere Fragestellung ist, wie die-
se Dichtestro¨mungen entstehen, sowie deren Ein-
schichtung an der Schelfkante. Die numerischen
Experimente sollen des Weiteren dazu beitragen,
Messkampagnen zu motivieren sowie planend zu
unterstu¨tzen. Die atmospha¨rischen Antriebe wer-
den fu¨r das a¨ussere Modell aus dem ERA/Interim
Datensatz genommen (ra¨umliche Auflo¨sung ca.
30 km), fu¨r das innere Modell eine Kombina-
tion aus Messungen, bereitgestellt durch den
Wetterdienst von Australien und QuickScat- und
CCMP-Satelliten-basierenden Winddaten mit einer
ra¨umlichen Auflo¨sung von 25 km. Der Simulations-
zeitraum soll 20 Jahre abdecken, 1990-2010, wo-
bei der Zeitraum 1990-1992 als Spinup anzusehen
ist. Zur Validierung stehen von Satelliten gemes-
sene Oberfla¨chentemperaturen zur Verfu¨gung, so-
wie Messdaten verschiedener Ausfahrten in Her-
vey Bay [2].
Geplant sind Experimente mit festen Vertikal-
Koordinaten sowie adaptiven Vertikal-Koordinaten
um mo¨gliche Unterschiede aufzudecken. Des
Weiteren sind Parameterstudien geplant mit
Vera¨nderung der Bodenrauhigkeit, der Turbulenz-
schemata sowie der antreibenden Modelle (HY-
COM (2002-2010), BLUELink(1992-2008)). Aus-
serdem soll der Einfluss des Ost-Australischen
Stromes [4] auf die Dichtestro¨me an der Schelf-
kante untersucht werden.
Mehr zum Thema
1. www.getm.eu
2. Ribbe, J.: A study into the export of saline water
from Hervey Bay, Australia, Estuarine, Coastal
and Shelf Science 66(3-4), 550-558, 2006
3. Gra¨we, U., Wolff, J.-O., and Ribbe, J.: Mixing,
hypersalinity and gradients in Hervey Bay, Aus-
tralia, Ocean Dynamics 59(5), 643-658, 2009
4. Ridgway, K. R., and Dunn, J. R.: Mesosca-
le structure of the mean East Australian Cur-
rent System and its relationship with topogra-
phy, Progress In Oceanography 56(2), 189-222,
2003
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Klimawandel in Regionen zukunftsfa¨hig gestalten
Regionale Anpassungsstrategien fu¨r die deutsche Ostseeku¨ste (RADOST)
U. Gra¨we, H. Burchard, Leibniz Institut fu¨r Ostsee-
forschung, Warnemu¨nde
Kurzgefasst
• Einsatz von dynamischen Downscaling um glo-
bale Klimasimulationen (Auflo¨sung 250km) in ho-
her regionaler Auflo¨sung (1km) fu¨r die deutschen
Ku¨sten in der Ostsee zu simulieren
• Simulation von zwei IPCC Szenarien A1B und B1
mit je zwei Realisierungen. Hierbei ist das A1B
Szenario eher pessimitisch, das Bi Szenario eher
optimistisch.
• Die hochaufgelo¨sten Klimasimulationen sol-
len Entscheidungstra¨gern in Politik, Tourismus,
Wirstschaft, A¨mter zur Verfu¨gung gestellt wer-
den, um zuku¨nftige Plannungen zu unterstu¨tzen
Die RADOST-Projektregion umfasst die gesamte
deutsche Ostseeku¨ste (Bundesla¨nder Schleswig-
Holstein und Mecklenburg-Vorpommern). Diese
Region ist ein sensibler, multifunktionaler Raum,
zum einen gepra¨gt von besonderer Erholungs-
qualita¨t, zum anderen von internationaler Be-
deutung fu¨r den Natur- und Artenschutz. Der
Ku¨stenschutz ist eine wichtige o¨ffentliche Aufga-
be - die Stabilisierung der Uferlinie entlang der
deutschen Ostseeku¨ste erfordert bereits heute
erhebliche Investitionsmittel, und die regionalen
Ku¨stenschutzbeho¨rden sind wichtige Auftraggeber
fu¨r regionale Unternehmen. Insgesamt handelt es
sich um wirtschaftlich vergleichsweise schwache
und somit verwundbare Gebiete.
Der Klimawandel stellt die deutsche Ost-
seeku¨stenregion vor massive Anpassungserfor-
dernisse. Folgen des Klimawandels sind hier
auf unterschiedlichen Ebenen zu erwarten: 1)
Anstieg des Meeresspiegels, 2) Vera¨nderung
der Sta¨rke und Ha¨ufigkeit von Stu¨rmen so-
wie see- und landseitigen Hochwasserereig-
nissen, 3) A¨nderungen der Stro¨mungsdynamik
und folglich von Sedimenttransporten, dadurch
Vera¨nderung von Ku¨stenlinie und Bedingun-
gen fu¨r die Schifffahrt und 4) Vera¨nderungen
der Wasserqualita¨t der Ku¨stengewa¨sser durch
erho¨hte Durchschnittstemperatur und periodisch
vera¨nderte Na¨hrstoffeintra¨ge aus den Zuflu¨ssen,
beispielsweise nach zunehmenden Starkregener-
eignissen. Vera¨nderungen an diesen natu¨rlichen
Parametern wirken sich in vielfa¨ltiger Weise auf
die regionale Wirtschaft aus. Ziel des RADOST-
Vorhabens ist es Anpassungsstrategien fu¨r die
deutsche Ostseeregion zu erarbeiten auf der
Grundlage verschiedener IPCC (Intergovernmen-
tal Panel of Climate Change, [1]) Szenarien fu¨r die
na¨chsten 100 Jahre.
Die numerischen Simulationen werden mit dem
3D-Zirkulationsmodell GETM (General Estuari-
ne Transport Modell, [2]) durchgefu¨hrt, welches
die physikalischen Zustandsvariablen Temperatur,
Salzgehalt, Dichte, Stro¨mung sowie die Ober-
fla¨chenauslenkung berechnet. Die Simulationen
am HLRN werden auf einem 426×433×35 Gitter-
punkte umfassenden Gitter mit einer horizontalen
Auflo¨sung von ca. 1 km durchgefu¨hrt. Die Simu-
lationen werden mit den Atmospha¨ren-Daten des
Globalmodells ECHAM5/MPI-OM von 1960-2100
angetrieben, wurden aber am Deutschen Klima-
rechenzentrum mit Hilfe des CLM-Models fu¨r Eu-
ropa mit einer Auflo¨sung von 18 km verfeinert.
Dabei sind zwei CO2 Szenarien ausgewa¨hlt, A1B
und B1. Hierbei ist das B1 Szenario das optimisti-
schere. Fu¨r beide Szenarien existieren jeweils zwei
Realisierungen (Klimala¨ufe). Ozeanische Randbe-
dingungen werden aus Klimala¨ufen der gesam-
ten Ostsee (ra¨umliche Auflo¨sung 3 Seemeilen) zu
Verfu¨gung gestellt [3].
Aufgrund dieser hohen ra¨umlichen Auflo¨sung
lassen sich die ku¨stennahen Gewa¨sser, insbe-
sondere die an die Ostsee direkt angrenzen-
den Haffe und Bodden, erstmalig realistisch in
Langzeitsimulationen abbilden. Somit ist es auch
mo¨glich A¨nderungen in dem Auftreten von Sturm-
fluten zu untersuchen. Dies ist ein wichtiger
Aspekt, da die Bemessung von Deichen oder dem
Ku¨stenschutz entsprechend der zu erwartenden
Sturmflutho¨hen ausgelegt werden muss. Des Wei-
teren wird es mo¨glich sein Vera¨nderungen im Se-
dimenttransport abzuscha¨tzen, um so Aussagen
zum Ku¨stenschutz zu liefern. Durch die erho¨hte
ra¨umliche Auflo¨sung ko¨nnen Wasseraustausch-
prozesse wesentlich besser simuliert werden als
in grob-aufgelo¨sten Modellen [3]. Somit ist es mit
Hilfe von Partikelmodellen mo¨glich, A¨nderungen in
den Austauschzeiten oder Austauschpfaden von
Wassermassen zu erkennen.
Als Beispiel fu¨r die Vera¨nderungen, die erwar-
tet werden ko¨nnen, sind in der Abbildung 1 die
Unterschiede der Oberla¨chentemperaturen, bezo-
gen auf den Referenzezeitraum 1971-2000, darge-
stellt. Beide Szenarien zeigen einen Anstieg der
Oberfla¨chentemperaturen an, wobei der Anstieg
fu¨r das A1B Szenario mit 2.5-3 ◦C deutlich sta¨rker
ist als fu¨r das B1 Szenario. Die Simulationen zei-
gen des Weiteren, dass Temperaturextrema, die
heute an etwa 5 Tagen im Jahr auftreten, zum En-
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Abbildung 1: Vera¨nderungen in der Oberfla¨chentemperatur der westlichen Ostsee in ◦Celsius fu¨r das Szenario a)
A1B 2021-2050, a) B1 2021-2050, c) A1B 2071-2100 und d) B1 2071-2100,
de des Jahrhunderts wa¨hrend 3-6 Wochen anzu-
treffen sein werden.
Die Untersuchungen sollen ausserdem dazu
dienen, Vera¨nderungen im Wasseraustausch mit
der Nordsee abzuscha¨tzen. Der Wasseraustausch
mit der Nordsee bestimmt, wie viel Sauerstoff in die
tiefen Becken der Ostsee transportiert wird. Soll-
te dieser Austausch sich abschwa¨chen, ko¨nnen
die sogenannten ”Todeszonen” (Gebiete in denen
Sauerstoffarmut herrscht) sich vergro¨ssern und so-
mit die Biologie empfindlich sto¨ren.
Mehr zum Thema
1. www.ipcc.ch
2. www.getm.eu
3. Neumann, T.: Climate-change effects on the
Baltic Sea ecosystem: A model study, Journal
of Marine Systems 81(3), 213-224, 2010
4. Gra¨we, U., and Burchard, H.: Global Change
and Baltic Coastal Zones - Regionalisation of
Climate Scenarios for the Western Baltic Sea,
Springer, Dordrecht, The Netherlands, Eds:
Schernewski, G., Hofstede, 2010
Fo¨rderung
Bundesministerium fu¨r Bildung und Forschung
Geowissenschaften
70
Turbulente Zeiten fu¨r Stadtbewohner
Simulation von Luftstro¨mungen in Sta¨dten mit innovativen Turbulenzmodellen
S. Raasch, M. Letzel, Institut fu¨r Meteorologie und
Klimatologie, Leibniz Universita¨t Hannover
Kurzgefasst
• Die Lebensbedingungen in Sta¨dten werden
nachhaltig durch die Bebauungsdichte beein-
flusst.
• Enge und tiefe Straßenschluchten (Beispiel
Hong Kong) reduzieren insbesondere in den
Sommermonaten den Luftaustausch erheblich.
• Dies fu¨hrt zu fast unertra¨glichen Klimabedingun-
gen auf Fußga¨ngerniveau und schafft unter an-
derem gu¨nstige Bedingungen fu¨r die Vermeh-
rung von Krankheitserregern.
• Meteorologen versuchen daher mit Simulationen
die klimatischen Auswirkungen baulicher Maß-
nahmen zu prognostizieren.
• Diese Simulationen sind aufgrund der vielen be-
teiligten kleinskaligen Einflussgro¨ßen sehr re-
chenaufwa¨ndig und verlangen den gleichzeitigen
Einsatz von mehreren tausend CPU-Kernen.
Die Dichte Bebauung in großen Sta¨dten hat einen
spu¨rbaren Einfluss auf das ko¨rperliche Wohlbe-
finden der dort lebenden Menschen. So ver-
hindern z.B. enge Straßenschluchten zwischen
Hochha¨usern den Luftaustausch, wodurch sich
in Sommermonaten die Lufttemperatur zusa¨tzlich
erho¨ht und die Luftqualita¨t erheblich verschlech-
tern kann. In großen Metropolen wie z.B. Hong
Kong herrschen dann auf Fußga¨ngerniveau fast
unertra¨gliche Bedingungen. Meteorologen versu-
chen deshalb seit vielen Jahren, mit Simulations-
modellen die Stro¨mungsbedingungen in Sta¨dten
vorherzusagen, um beispielsweise abscha¨tzen zu
ko¨nnen, welchen Einfluss neu geplante Geba¨ude
auf die Luftqualita¨t haben werden.
Die Simulation von Stro¨mungen fu¨r bebau-
tes Gebiet ist schwierig, weil die Luft durch die
Geba¨ude stark verwirbelt wird. Die dadurch ent-
stehende turbulente Stro¨mung muss von den Mo-
dellen richtig wiedergegeben werden, denn es
sind gerade die turbulenten Wirbel, die den Luft-
austausch zwischen den bodennahen und den
daru¨ber befindlichen Luftschichten bewirken. Ihre
Gro¨ße reicht von Millimetern bis zu einigen hun-
dert Metern und die einzelnen Wirbel a¨ndern ih-
re Form und Gro¨ße sta¨ndig. Stro¨mungsmodelle ar-
beiten nun nach dem Prinzip, dass sie Vorhersa-
gen nur fu¨r einzelne Punkte im Raummit diskretem
Abstand machen. Der Abstand dieser so genann-
ten Gitterpunkte muss dabei kleiner als die Abmes-
sungen der kleinsten Stro¨mungsstrukturen sein,
damit diese u¨berhaupt vom Modell “gesehen” und
berechnet werden ko¨nnen. Wollte man Stro¨mun-
gen in einem Stadtgebiet mit einem Volumen von
1 km3 vorhersagen, wa¨ren bei Wirbelgro¨ßen bis
hinunter zu einem Millimeter bereits 1018 Gitter-
punkte erforderlich. Man spricht hier von einer di-
rekten numerischen Simulation (DNS), weil vom
Modell wirklich alle Stro¨mungsstrukturen erfasst
werden. Solche Simulationen sind auf absehbare
Zeit auch auf den weltweit schnellsten Rechnern
nicht durchfu¨hrbar. In der Vergangenheit und auch
noch gegenwa¨rtig wird deshalb der Turbulenzeffekt
mit wesentlich weniger aufwa¨ndigen Modellen be-
schrieben, deren Qualita¨t allerdings oft nicht hinrei-
chend ist. Glu¨cklicherweise hat sich herausgestellt,
dass die direkte Simulation von Turbulenz auch bei
gro¨ßeren Gitterweiten funktioniert, weil die kleins-
ten Wirbel, die dann vom Modell nicht mehr auf-
gelo¨st werden ko¨nnen, im Vergleich zu den gro¨ße-
ren Wirbeln kaum einen Einfluss auf die Stro¨mung
haben. Modelle mit entsprechend großer Gitter-
weite nennt man Grobstruktursimulationsmodelle
(englisch: large-eddy simulation, LES). In sta¨dti-
schen Gebieten sind so Gitterweiten im Meterbe-
reich erlaubt, was aber immer noch einen extre-
men Rechenbedarf bedeutet und den Einsatz von
Massivparallelrechnern erfordert.
In unserem Projekt haben wir ein bereits existie-
rendes LES-Modell (PALM) fu¨r die Simulation von
Stro¨mungen in ganzen Stadtvierteln weiter entwi-
ckelt [2] und dieses unter anderem fu¨r die Simula-
tion von Stro¨mungsverha¨ltnissen in Stadtteilen von
Hong Kong eingesetzt. PALM (PArallelisiertes LES
Modell) wurde innerhalb des letzten Jahrzehnts
am Institut fu¨r Meteorologie und Klimatologie der
Uni Hannover entwickelt [1] und ist mittlerweile
fu¨r den parallelen Betrieb auf mehreren tausend
Prozessoren optimiert. Im Vergleich zu anderen
Sta¨dten sind die Straßen in Hong Kong sehr eng,
bei gleichzeitig sehr großer Geba¨udeho¨he, und es
kommt zu den eingangs erwa¨hnten Temperatur-
und Luftqualita¨tsproblemen, weil die Luft in den en-
gen Straßenschluchten quasi zum Stehen kommt.
Dies schafft unter anderem auch gu¨nstige Bedin-
gungen fu¨r die Vermehrung von Krankheitserre-
gern. Die Ausbreitung der SAR-Krankheit in Hong
Kong vor einigen Jahren zeigt, welche Bedeutung
Luftaustauschbedingungen fu¨r das o¨ffentliche Le-
ben haben ko¨nnen. In einem Kooperationsprojekt
mit der Chinese University of Hong Kong wurde
daher versucht, die gegenwa¨rtigen Stro¨mungsbe-
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Abbildung 1: Mittlere Stro¨mungsbedingungen im Fußga¨ngerniveau von Mong Kok (Stadtteil von Hong Kong), si-
muliert mittels LES. Das Bild zeigt nur einen kleinen Ausschnitt des wesentlich gro¨ßeren Modellge-
bietes. Gebiete mit hohen Windgeschwindigkeiten und entsprechend guten Austauschbedingungen
erscheinen in roter Farbe, “stehende” Luftmassen dagegegen in blauer Farbe. Die jeweiligen Wind-
geschwindigkeiten und Windrichtungen sind zusa¨tzlich durch Pfeile gekennzeichnet. Lange Pfeile
stehen dabei fu¨r hohe Geschwindigkeiten.
dingungen in Stadtteilen mo¨glichst großfla¨chig zu
erfassen. Die Abbildung zeigt beispielhaft die si-
mulierten Stro¨mungsverha¨ltnisse im hongkonger
Stadtteil Mong Kok. Die Simulation beno¨tigte ca.
zwei Wochen CPU-Zeit auf 2048 Rechenkernen.
Deutlich erkennbar ist, dass sich die Luft gerade in
den schmalen Straßenschluchten fast nicht bewegt
(blaue Farbe in der linken unteren Bildha¨lfte), dass
aber einzelne sehr hohe Geba¨ude durchaus kra¨fti-
gere bodennahe Stro¨mungen und damit einen bes-
seren Luftaustausch bewirken ko¨nnen (rote Farbe
in der Bildmitte).
Solche Simulationen sind zwar derzeit fu¨r stadt-
planerische Zwecke noch viel zu aufwa¨ndig und
teuer, die rasante Entwicklung der Prozessortech-
nologie wird die praktische Anwendung von LES
wohl aber noch innerhalb der na¨chsten zehn Jahre
Realita¨t werden lassen.
Mehr zum Thema
1. Raasch, S. and M. Schro¨ter, 2001: A large-eddy
simulation model performing on massively par-
allel computers. Meteorol. Z., 10, 363-372. doi:
10.1127/0941-2948/2001/0010-0363.
2. Letzel, M.O., M. Krane and S. Raasch, 2008:
High resolution urban large-eddy simulati-
on studies from street canyon to neighbour-
hood scale, Atmos. Env., 42, 8770-8784. doi:
10.1016/j.atmosenv.2008.08.001.
Fo¨rderung
DFG-Schwerpunktprogramm 1276 MetStro¨m; Das
Projekt wird am HLRN mit bis zu 4096 parallel ge-
nutzten CPU-Kernen gefo¨rdert.
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Wird es die ostfriesischen Inseln im Jahr 2100 noch geben?
Auswirkungen des prognostizierten Klimawandels auf die Sediment- und
Hydrodynamik im Ostfriesischen Wattenmeer
J.-O. Wolff, K.A. Lettmann, S. Grashorn, Institut
fu¨r Chemie und Biologie des Meeres, Universita¨t
Oldenburg
Kurzgefasst
• Der klimabedingte Anstieg des Meeresspiegels
und vera¨nderte Wind- und Seegangsbedingun-
gen in der Nordsee werden im 21. Jahrhun-
dert zur Zeit unbekannte Auswirkungen auf den
Transport und die Verteilung von Sedimenten im
Wattenmeer haben.
• Die kleinskaligen Seegatten und Priele im ost-
friesischen Wattenmeer bedingen sehr hoch auf-
gelo¨ste Simulationen der Hydrodynamik
• Diese hydrodynamischen Rechnungen auf un-
strukturierten Dreiecksgittern mit variabler Drei-
ecksform und -gro¨ße ko¨nnen nur auf einem
hochskalierten Multiprozessorsystem in der er-
forderlichen Zeit gerechnet werden
Der zu erwartende Klimawandel wird sich in den
vielfa¨ltigen Natur- und Wirtschaftsra¨umen Nieder-
sachsens in sehr unterschiedlicher Weise bemerk-
bar machen. Entsprechend werden dessen Folgen
in den Watten und Marschen andere sein als in
den Sandgebieten der Geest, den grundwasserbe-
einflussten Ta¨lern, den Lo¨ssfluren sowie im Berg-
und Hu¨gelland und im Harz. Das Verbundprojekt
KLIFF ist ein vom Niedersa¨chsischen Ministerium
fu¨r Wissenschaft und Kultur aus Mitteln der Stif-
tung Volkswagenwerk finanzierter Forschungsver-
bund, der fu¨r eine Dauer von 5 Jahren konzipiert
ist. In ihm arbeiten Wissenschaftlerinnen und Wis-
senschaftler aus 21 Universita¨ten und Forschungs-
einrichtungen.
Die Entwicklung von Anpassungsstrategien an
den Klimawandel erfordert eine ra¨umlich und
zeitlich differenzierte Analyse des Klimawandels
und der Klimafolgen sowie die Beru¨cksichtigung
o¨kologischer und gesellschaftlicher Bezu¨ge. Im
Forschungsthema 7, Ku¨ste, sollen die zu erwarte-
ten Vera¨nderungen durch den Klimawandel auf die
Niedersa¨chsische Ku¨stenregion untersucht wer-
den. Insbesondere sollen hier untersucht werden
wie sehr sich ein potentieller Meerespiegelanstieg
und vera¨nderte meteorologische Bedingungen auf
die Hydrodynamik und Sedimentdynamik im Ost-
friesischen Wattenmmeer bis zum Jahre 2100 aus-
wirken wu¨rden.
Der Sedimentimport in das Ostfriesische Wat-
tenmeer aus externen Quellen reicht nicht aus, um
das durch den Meerespiegelanstieg von bis zu 1.8
m gegen Ende des 21. Jahrhunderts erzeugte De-
fizit zu kompensieren. Als Konsequenz ergibt sich
eine Erodierung auf der seewa¨rtigen Seite der Bar-
riereinseln und einer Ablagerung dieser Sedimen-
te im Wattenmeer. Insgesamt verlagert sich das
Barriereinselsystem somit landwa¨rts mit einer Ra-
te von ca. 100 m pro 10 cm Meeresspiegelanstieg.
Diese natu¨rliche Verlagerung wurde aber durch
menschliche Aktivita¨ten wie Landgewinnung und
Deichbau in den letzten mehreren hunderten von
Jahren gesto¨rt mit der Folge, dass die natu¨rliche
Fla¨che des Wattenmeeres an einigen Stellen um
bis zu 50 % reduziert wurde. Die Folgen der Eindei-
chungen sind in einer Reduktion des Gezeitenpris-
mas und einer Erho¨hung der Energieniveaus senk-
recht zur Ku¨ste zu finden. Da der natu¨rliche Ab-
lagerungsraum fehlt und die Sedimente durch die
erho¨hte turbulente kinetische Energie la¨nger in der
Wassersa¨ule suspendiert bleiben, werden zuneh-
mend gro¨bere Sedimentpartikel entlang der Ku¨ste
aus dem Wattenmeer entfernt.
In den letzten 20 Jahren hat die Popularita¨t un-
strukturierter Gittermethoden fu¨r die Modellierung
hydrodynamischer Bedingungen in Ku¨stenzonen
und A¨stuaren stetig zugenommen. Einen aktuel-
len U¨berblick zum den Stand der Forschung geben
Deleersnijder et al. (2010). Einer der Hauptgru¨nde
fu¨r diesen Trend ist die besondere Fa¨higkeit rea-
listische Ku¨stenlinien gut abzubilden und Raums-
kalen aufzulo¨sen, die von kleinen Flu¨ssen bis zu
gesamten Ozeanbecken reichen. Die am weitest
verbreiteten Methoden zur Lo¨sung der hydrodyna-
mischen Gleichungen auf unstrukturierten Gittern
sind die Finite-Elemente- und die Finite-Volumen-
Methode. Die hier verwendete Finite-Volumen-
Methode geho¨rt zu der Klasse der gewichte-
ten Residuenmethoden, die konzeptionell dahinge-
hend von Finiten-Differenzen-Methoden verschie-
den sind durch die Annahme, dass die Lo¨sung
analytisch repra¨sentiert werden kann. Ein gegebe-
ner Raum wird dabei unterteilt in finite Volumina
(oder Zellen), die jeweils ein kleines Volumen um
einen Knoten auf einem Netz repra¨sentieren. Es
werden dann Volumenintegrale der grundlegenden
Gleichungen gebildet und Terme, die eine Diver-
genz beinhalten, werden mithilfe des Divergenz-
theorems (oder des Gauss-Ostrogradsky Theo-
rems) in Oberfla¨chenintegrale umgeformt. Diese
Terme werden dann berechnet als Flu¨sse u¨ber
die Oberfla¨chen jedes der finiten Volumina. Da
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Abbildung 1: Das Modellgitter der Ostfriesischen Inselkette im Bereich der Deutschen Bucht. Die Farben geben
die Tiefenwerte der Bathymetrie an.
der Fluss, der in ein finites Volumen hereinstro¨mt,
gleich dem Fluss ist, der herausstro¨mt, ist diese
Methode konservativ.
Das hier verwendete Finite-Volumen-Model FV-
COM (Finite volume coastal ocean model) ist
ein prognostisches dreidimensionales Ozeanmo-
del basierend auf den Navier-Stokes Gleichungen
und wurde urspru¨nglich von Chen et al. (2003) vor-
gestellt. Es hat eine freie Oberfla¨che und la¨uft auf
einem unstrukturierten Gitter (siehe Abb. 1). FV-
COM beinhaltet Erhaltungsgleichungen fu¨r Impuls,
Masse, Salzgehalt und Dichte und zusa¨tzlich ver-
schiedene Parameterisierungen fu¨r die turbulen-
te Vermischung. Zusa¨tzlich zu dem hydrodynami-
schen Kern gibt es ein Wellenmodul und ein Sedi-
mentmodul.
Die Antriebsdaten (Wind + Gezeiten) fu¨r diese
Simulationen werden hier fu¨r die zuku¨nftigen Si-
tuationen bis zum Jahr 2100 von einem globa-
len Ozean/Atmospha¨re-Modell geliefert. Fu¨r die-
se zuku¨nftigen mo¨glichen Klimaszenarien werden
dann mit FVCOM die Auswirkungen auf die Hydro-
dynamik und den Sedimenttransport untersucht.
Insbesondere von Interesse ist hier ein durch Mee-
resspiegelanstieg und vera¨nderte Sturmparame-
ter vera¨ndertes Antwortverhalten des Wellenfeldes
vor und hinter den Barriereinseln.
Mehr zum Thema
1. Deleersnijder E, Legat V, Lermusiaux PFJ (Eds)
(2010) Multi-scale modelling of coastal, shelf
and global ocean dynamics. Ocean Dyn 60(6)
285 pp
2. Chen C, Liu H, Beardsley RC (2003) An
unstructured, finite-volume, three-dimensional,
primitive equation ocean model: application to
coastal ocean and estuaries. J Atmos Ocean
Tech 20 159-186
3. Lettmann K, Wolff J-O, Badewien TH (2009)
Modelling the impact of wind and waves on sus-
pended particulate matter fluxes in the East Fri-
sian Wadden Sea (southern North Sea). Ocean
Dyn 59(2) 239-262
Fo¨rderung
Teilprojekt im Forschungsverbund Klimafolgenfor-
schung (KLIFF) des Niedersa¨chsischen Ministeri-
ums fu¨r Wissenschaft und Kultur (MWK)
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Kleine Tropfen, große Wirkung
Grobstruktursimulationen zum Einfluss der Turbulenz in Wolken auf das
Tropfenwachstum
S. Raasch, T. Franke, Institut fu¨r Meteorologie und
Klimatologie, Leibniz Universita¨t Hannover
Kurzgefasst
• Pra¨zise Niederschlagsvorhersagen sind von
großer wirtschaftlicher und gesellschaftlicher Be-
deutung.
• Die Qualita¨t der Niederschlagsvorhersage hat
sich in den letzten Jahren kaum verbessert.
• Das Versta¨ndnis der Prozesse, die fu¨r die Nie-
derschlagsbildung relevant sind, muss verbes-
sert werden und insbesondere auch realistischer
modelliert werden.
• Dieses Projekt untersucht den Einfluss der Tur-
bulenz in Wolken mit Hilfe einer neuen Methode
mit der Wolkentropfen explizit simuliert werden.
Die Abscha¨tzung der zuku¨nftigen Wetterentwick-
lung interessiert die Menschen seit Jahrtausen-
den. Dabei ist besonders die Niederschlagsvorher-
sage von großer wirtschaftlicher und gesellschaft-
licher Bedeutung, z.B. fu¨r die Land- und Wasser-
wirtschaft, den Verkehr und den Tourismus. Leider
hat sich die Qualita¨t der Niederschlagsvorhersage
in den letzten Jahren trotz vieler Anstrengungen
kaum verbessert. Eine wesentliche Ursache dafu¨r
ist, dass die Niederschlags- und Wolkenbildung zu
den komplexesten Prozessen in der Atmospha¨re
u¨berhaupt za¨hlt und hinsichtlich vieler Details im-
mer noch unzureichend verstanden ist.
Um die Niederschlagsvorhersage zu verbes-
sern muss deshalb zuna¨chst das Wissen der fu¨r
die Niederschlagsbildung relevanten Prozesse ver-
tieft werden um diese anschließend realistischer
modellieren zu ko¨nnen. Dies betrifft insbesonde-
re die Vorga¨nge, die zur Bildung von einzelnen
Wolkentropfen, Regentropfen und anderen Nie-
derschlagspartikeln fu¨hren und unter dem Ober-
begriff Wolkenmikrophysik zusammengefasst wer-
den. Obwohl diese Prozesse im Mikrometer- und
Millimeterbereich stattfinden sind sie von großer
Bedeutung, da ihre kollektive Wirkung die Ent-
wicklung der Wolke entscheidend beeinflusst. Auf
der anderen Seite bestimmen aber die turbulenten
Stro¨mungen der Wolke und ihrer Umgebung die
atmospha¨rischen Bedingungen in der Wolke und
beeinflussen dadurch die mikrophysikalischen Pro-
zesse. Um Niederschlagsereignisse realistisch zu
simulieren mu¨ssen deshalb alle beteiligten Mecha-
nismen beru¨cksichtigt werden, von der Mikrophy-
sik im Millimeterbereich u¨ber die turbulenten Struk-
turen der Wolke im Meterbereich bis hin zur Ent-
wicklung der bodennahen Atmospha¨re im Kilome-
terbereich. Diese Tatsache macht es auf absehba-
re Zeit unmo¨glich alle Mechanismen direkt zu si-
mulieren, selbst mit den derzeit leistungssta¨rksten
Rechnern. Um die Wolken- und Niederschlagsbil-
dung trotzdem simulieren zu ko¨nnen werden alle
Prozesse, die nicht direkt simuliert werden ko¨nnen,
parameterisiert, d.h. ihr Einfluss in Abha¨ngigkeit
von bekannten Modellgro¨ßen berechnet. Das setzt
aber voraus, dass die Prozesse bekannt sind.
Insbesondere im Bereich der Wolkenmikrophy-
sik ist das Wissen u¨ber einige Mechanismen noch
unzula¨nglich, z.B. u¨ber den Einfluss der Turbulenz
auf das Tropfenwachstum. Obwohl bekannt ist,
dass das Stro¨mungsfeld in Wolken stark turbulent
ist, basieren die aktuellen Parameterisierungen
auf fru¨heren Analysen fu¨r ruhende Umgebungs-
luft. Bis vor wenigen Jahren standen kaum Me-
thoden zur Verfu¨gung um die komplexen Wechsel-
wirkungen zwischen den Tropfen und der turbulen-
ten Stro¨mung zu untersuchen. Inzwischen wird der
Einfluss der Turbulenz mit theoretischen sowie fort-
schrittlichen numerischen Methoden untersucht.
Erste Ergebnisse zeigen einen zum Teil deutlichen
Einfluss der Turbulenz auf das Tropfenwachstum
einzelner Tropfen. Allerdings ist es bisher noch
nicht gelungen den Einfluss auf die gesamte Ent-
wicklung der Wolke und damit auch auf die Nieder-
schlagsbildung realistisch zu analysieren. Diese
Fragestellung wollen wir mit Hilfe einer neuen Me-
thode zur Simulation von Wolken systematisch un-
tersuchen. Dazu verwenden wir ein Grobstruktursi-
mulationsmodell (englisch: large-eddy simulation,
LES) und verknu¨pfen es mit einem Lagrange’schen
Partikelmodell. LES-Modelle werden zur Simulati-
on von turbulenten Stro¨mungen verwendet, die als
U¨berlagerung verschieden großer Wirbel angese-
hen werden ko¨nnen. Sie haben die Eigenschaft,
dass die meiste Energie von den großen Wirbeln
(von einigen Metern bis zu einigen hundert Metern)
transportiert wird, wohingegen die kleinen Wirbel
(im Millimeter- und Zentimeterbereich) energiearm
und fu¨r die Stro¨mung kaum von Bedeutung sind.
Diese Tatsache nutzen LES Modelle und berech-
nen nur die gro¨ßeren Skalen direkt und parame-
terisieren den geringen Einfluss der kleinen Ska-
len. Dadurch sind sie in der Lage Gebietsgro¨ßen
von einigen Kilometern mit einer Auflo¨sung im Me-
terbereich zu berechnen. Da eine solche Silmu-
lation immer noch einen extremen Rechenbedarf
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Abbildung 1: Stro¨mungsbedingungen und Entwicklung der Tropfen im Bereich einer Wolke. Die Partikelgro¨ße und
-farbe ist dabei proportional zum Tropfenradius, wobei die lilanen Partikel Aerosole repra¨sentieren.
Die Isooberfla¨che kennzeichnet Gebiete mit Flu¨ssigwasser und macht dadurch die Wolke grafisch
sichtbar.
darstellt wird dazu nicht nur ein Computer sondern
eine Vielzahl von Prozessoren parallel verwendet.
Fu¨r unser Projekt nutzen wir das LES-Modell PALM
(Parallelisiertes LES Modell), das am Institut fu¨r
Meteorologie und Klimatologie der Leibniz Univer-
sita¨t Hannover entwickelt wurde [1] und fu¨r den
parallelen Betrieb auf mehreren tausend Prozes-
soren optimiert wurde.
Die Verknu¨pfung des LES-Modells mit einem La-
grange’schen Partikelmodell ermo¨glicht es Partikel
im Modellgebiet freizusetzen und ihre Bewegun-
gen in der turbulenten Stro¨mung zu verfolgen. Die-
sen Partikeln ko¨nnen außerdem gewisse Eigen-
schaften, wie z.B. eine Masse und eine Gro¨ße, zu-
geordnet werden, so dass wir dadurch in der La-
ge sind, die Wolken- und Niederschlagstropfen ei-
ner Wolke explizit zu berechnen. Dieser neue An-
satz zur Wolkensimulation hat den Vorteil, dass
die turbulente Stro¨mung der Wolke und ihrer Um-
gebung realistisch simuliert werden kann (mit Hil-
fe des LES-Modells) und zusa¨tzlich auch der Ein-
fluss der Wolkenmikrophysik beru¨cksichtigt wird
(durch die Berechnung der Wolkentropfen). Au-
ßerdem ermo¨glicht diese Methode eine Reihe von
neuen Analysen z.B. die zeitliche Entwicklung der
Tropfenspektren und der Tropfenkonzentration so-
wie deren ra¨umliche Variation innerhalb der Wolke.
Wie echte Wolkentropfen bewegen sich die simu-
lierten Tropfen entsprechend ihrer Masse und der
Reibung mit der Stro¨mung der Wolke mit (siehe
Abbildung). Außerdem ko¨nnen sie durch Konden-
sation (Anlagerung von Wasserdampf) und durch
Kollision mit anderen Tropfen zu Niederschlags-
tropfen anwachsen. Natu¨rlich ko¨nnen nicht alle
Tropfen einer Wolke simuliert werden - das wa¨ren
100-1000 pro cm3. Aber wir ko¨nnen einige dieser
Tropfen simulieren, die dann stellvertretend fu¨r vie-
le andere Tropfen stehen. Um trotzdem eine hin-
reichende Statistik zu erreichen mu¨ssen im ge-
samten Modellgebiet insgesamt mehrere hundert
Millionen Partikel simuliert werden. Diese Tatsa-
che fu¨hrt zu einem extremen Rechenaufwand und
verlangt den Einsatz von einigen tausend CPU-
Kernen u¨ber mehrere Tage hinweg.
Mehr zum Thema
1. Raasch S. and M. Schro¨ter, 2001: A large-
eddy simulation model performing on massive-
ly parallel computers. Meteorol. Z.,10, 363-372.
doi:10.1127/0941-2928/2001/0010-0363.
Fo¨rderung
DFG-Schwerpunktprogramm 1276 MetStro¨m
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Polare Luftmassen auf ihrem Weg in die gema¨ßigten Breiten
Darstellung der konvektiven Grenzschicht wa¨hrend Kaltluftausbru¨chen in Wetter-
und Klimamodellen
M. Gryschka, J. Kampmeyer, Institut fu¨r Meteoro-
logie und Klimatologie, Leibniz Universita¨t Hanno-
ver
Kurzgefasst
• In polaren Kaltluftausbru¨chen gibt der Ozean
große Wa¨rme- und Feuchtemengen an die At-
mospha¨re ab, sodass urspru¨nglich kalte und
trockene Luftmassen der polaren Regionen die
gema¨ßigten Breiten (z.B. Europa) wesentlich
wa¨rmer und mit Schauerbewo¨lkung erreichen.
• In Anbetracht der großen Energiemengen, die in
einem Kaltluftausbruch umgesetzt werden, ist ei-
ne mo¨glichst gute Wiedergabe der hierbei statt-
findenden Austauschprozesse in Wetter- und Kli-
mamodellen wu¨nschenswert.
• Mit turbulenzauflo¨senden Simulationen wer-
den hierzu exemplarisch Fa¨lle von Kaltluftaus-
bru¨chen mit sehr hoher Auflo¨sung und Modellge-
bietsla¨ngen von mehreren 100 km La¨nge gerech-
net, sodass die Austauschprozesse im Detail un-
tersucht werden ko¨nnen.
• Die aus den turbulenzauflo¨senden Simulationen
gewonnen Erkenntnisse sollen in sogenannte
Parametrisierungen der turbulenten Prozesse in
Kaltluftausbruchsituationen fu¨r Wetter- und Kli-
mamodelle einfließen.
In einem polaren Kaltluftausbruch stro¨mt
großra¨umig eine sehr kalte und trockene Luft-
masse von den Polregionen u¨ber den relativ zur
Luftmasse warmen Ozean und nimmt dabei viel
Wa¨rme und Feuchte auf. So erreicht beispielswei-
se eine u¨ber Gro¨nland urspru¨nglich trockene Luft-
masse mit einer Temperatur von −20◦C Europa
mit einer Temperatur von u¨ber 0◦C und nicht sel-
ten mit kra¨ftiger Schauerbewo¨lkung. Der gesamte
Fluss an Wa¨rme in einem Kaltluftausbruch vom
Ozean in die Atmospha¨re ist von der Gro¨ßenord-
nung 1015 Watt. Das entspricht einer Leistung von
einer Million Kohlekraftwerken.
In Anbetracht der großen Energiemengen die
bei diesem ha¨ufig auftretenden Pha¨nomen um-
gesetzt werden, ist eine mo¨glichst gute Wieder-
gabe der Austauschprozesse in Wetter- und Kli-
mamodellen erstrebenswert. Nicht zuletzt ha¨ngt
hiervon auch die Gu¨te der Wettervorhersage fu¨r
Deutschland bei bestimmten Wetterlagen ab. Bei
den Austauschprozessen handelt es sich um tur-
bulente Prozesse, welche auf einer Skala von eini-
gen 10 bis einigen 100 Metern ablaufen, sodass
die Austauschprozesse nicht explizit in Wetter-
und Klimamodellen beru¨cksichtigt werden ko¨nnen,
sondern parametrisiert werden mu¨ssen. D.h. es
mu¨ssen Gesetzma¨ßigkeiten gefunden werden, mit
Hilfe dessen sich die Austauschprozesse in ei-
nem Kaltluftausbruch auch ohne expliziter Beru¨ck-
sichtung der Turbulenz beschreiben lassen. Hier-
zu werden mittels des turbulenzauflo¨senden Mo-
dels PALM (Parallelized Large Eddy Simulation
Model) hochaufgelo¨ste Simulationen von Kaltluft-
ausbru¨chen durchgefu¨hrt, sodass die Auswirkun-
gen der Turbulenz auf den Wa¨rme- und Feuchte-
austausch studiert werden kann. PALM wurde am
Institut fu¨r Meteorologie und Klimatolgie der Leib-
niz Universia¨t Hannover entwickelt und ist fu¨r den
parallelen Betrieb auf mehreren tausend Prozes-
soren ausgelegt.
Quasi jeder polare Kaltluftausbruch geht mit so-
genannter Rollenkonvektion einher. Hierbei ist die
Stro¨mung spiralfo¨rmig in Form von zahlreichen ne-
beneinander liegenden Rollen mit horizontaler Ro-
tationsachse organisiert, wie in Abbildung 1 exem-
plarisch anhand einer Simulation eines Kaltluftaus-
bruches gezeigt. In Satellitenbildern la¨sst sich die-
ser Stro¨mungstyp indirekt anhand von sogenann-
ten Wolkenstraßen erkennen, d.h. in Form von par-
allel zueinander liegenden Wolkenba¨ndern. Die-
se bilden sich in den aufsteigenden A¨sten zwi-
schen zwei Rollen. Der Abstand zwischen zwei
Wolkenba¨ndern wa¨chst dabei stromabwa¨rts an, ty-
pischerweise von anfa¨nglich 2 km auf bis zu 8 km
einige hundert Kilometer stromabwa¨rts.
Der Einfluss der Rollenkonvektion auf die tur-
bulenten Austauschprozesse steht im Fokus der
genannten Untersuchungen. Hierzu ist ein tieferes
Versta¨ndnis der den Rollen zu Grunde liegenden
Physik erforderlich. So sind z.B. die notwendigen
Bedingungen fu¨r das auftreten von Rollen noch
nicht vollsta¨ndig verstanden, wie auch die Wachs-
tumsprozesse stromabwa¨rts. Des Weiteren wird
der Einfluss von Feuchte- und Strahlungsprozes-
sen an den Wolken auf die turbulenten Austausch-
prozesse sowie Rollenkonvektion untersucht.
In einem Vorga¨ngerprojekt konnten unter den
Bedingungen eines kra¨ftigen Kaltluftausbruches
erstmals Konvektionsrollen mittels eines turbulen-
zauflo¨senden Modells simuliert werden, die auch
sa¨mtliche wie in der Natur beobachteten Charak-
teristiken aufwiesen. Es hat sich gezeigt, dass die
Struktur der Eisrandzone einen wesentlichen Ein-
fluss auf die Ausbildung von Konvektionsrollen hat.
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Abbildung 1: Stromlinien in einer turbulenzauflo¨senden Simulation eines Kaltluftausbruches: Deutlich la¨sst sich die
spiralfo¨rmige Struktur der Konvektionsrollen erkennen.
Da in den Simulationen hierzu zum einen
die kleinskaligen Turbulenzen aufgelo¨st werden
mu¨ssen und zum anderen ein Kaltluftausbruch
ein großskaliges Pha¨nomen darstellt, sind diese
sehr rechenintensiv und ko¨nnen nur auf Groß-
rechnern durchgefu¨hrt werden. Mit Modellgebiets-
gro¨ßen von bis zu 400 × 60 × 5 km3 und Auflo¨sun-
gen des Modellgitters von bis zu 25m weisen die
Simulationen in diesem Projekt bis zu 8 × 109 Git-
terpunkte auf.
Die Untersuchungen werden zusammen mit
dem Alfred Wegener Institut Bremerhaven durch-
gefu¨hrt.
Mehr zum Thema
1. Gryschka, M., 2010: Untersuchungen zur Ent-
wicklung von Rollenkonvektion in Kaltluftaus-
bru¨chen mittels Grobstruktursimulationen, Dis-
sertation (2009), Technische Informationsbiblio-
thek u. Universita¨tsbibliothek Hannover, 110 S.
2. Gryschka, M. C. Dru¨e , D. Etling , S. Raasch,
2008: On the influence of sea-ice inhomogenei-
ties onto roll convection in cold-air outbreaks,
Geophys. Res. Lett., 35, L23804
3. Lu¨pkes, C., V. M. Gryanik, B. Witha, M. Grysch-
ka, S. Raasch, and T. Gollnik, 2008: Modeling
convection over arctic leads with LES and a
non-eddy-resolving microscale model, J. Geo-
phys. Res., 113, C09028
4. Bru¨mmer, G., 1998: Boundary layer mass, wa-
ter, and heat budgets in wintertime cold-air out-
breaks from the arctic sea ice, Month. Weath.
Rev., 125, 1824-1837
Fo¨rderung
DFG-Schwerpunktprogramm 1158 Antarktisfor-
schung
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Welchen Einfluss hat atmospha¨rische Turbulenz auf die
Flugsicherheit?
Numerische Simulation zur Wechselwirkung der Atmospha¨re mit der
Tragflu¨gelumstro¨mung
S. Raasch, C. Helmke, Institut fu¨r Meteorologie
und Klimatologie, Leibniz Universita¨t Hannover
Kurzgefasst
• Fu¨r Untersuchungen des Stro¨mungsabrisses an
Flugzeugflu¨geln wa¨hrend der Landephase wer-
den Computersimulationen eingesetzt.
• Das Ziel dieser Untersuchungen ist eine Erwei-
terung des fliegbaren Bereiches, der geringere
Fluggeschwindigkeiten als bisher u¨blich zula¨sst.
Dies fu¨hrt u.a. zu weniger La¨rmimmissionen.
• Die atmospha¨rische Turbulenz in der unteren At-
mospha¨re kann einen großen Einfluss auf diesen
Stro¨mungsabriss haben.
• Entsprechende Turbulenzsimulationen sind ex-
trem aufwendig.
• Solche Modellla¨ufe beno¨tigen mehrere Wo-
chen CPU-Zeit auf 4096 Prozessorkernen und
za¨hlen zu den weltweit aufwendigsten meteoro-
logischen Turbulenzsimulationen, die je durch-
gefu¨hrt wurden.
Flugzeuge mu¨ssen wa¨hrend des Landeanfluges
innerhalb der Grenzen des risikofrei fliegbaren Be-
reiches bleiben. In diesem Bereich ist die Ge-
fahr eines sogenannten Stro¨mungsabrisses um
den Tragflu¨gel normalerweise sehr gering. Bei ei-
nem Stro¨mungsabriss wird die Luft, die oberhalb
des Tragflu¨gels stro¨mt, abgelo¨st, das Flugzeug
hat keinen Auftrieb mehr und sackt ab. Verur-
sacht wird diese Ablo¨sung durch zu hohe Anstell-
winkel der Tragflu¨gel. Die Gefahr ist besonders
groß bei geringen Fluggeschwindigkeiten, denn
hier sind wesentlich gro¨ßere Anstellwinkel no¨tig.
Aufgrund des hohen Risikos ko¨nnen die genauen
Grenzen des fliegbaren Bereiches allerdings nicht
ausgetestet werden. Fu¨r den Flugverkehr ha¨tte
es jedoch Vorteile, wenn im Landeanflug lang-
samer als bisher u¨blich geflogen werden ko¨nnte.
Weniger La¨rmimmissionen und ho¨heren Flugfre-
quenzen wa¨ren die Folge. Ein Ziel ist es daher,
die Grenzen des fliegbaren Bereich zu ermitteln
und unter Beibehaltung der Sicherheit zu erwei-
tern. Hierfu¨r sind gezielte Untersuchungen des
Stro¨mungsabrisses notwendig. Reale Flugexperi-
mente eignen sich fu¨r solche Untersuchungen we-
niger, da sie meist zu teuer vor allem aber auch
zu risikoreich sind. Eine Alternative bieten nu-
merische Computersimulationen von Stro¨mungen
um Tragflu¨gel. Die Simulationen erlauben einen
detailierten Einblick, da Tragflu¨gelumstro¨mungen
verschiedenster Flugzusta¨nde berechnet werden
ko¨nnen und an jeder Stelle des Tragflu¨gels zu je-
dem Zeitpunkt der Simulation Daten zur Verfu¨gung
stehen.
Wa¨hrend des Landeanfluges befinden sich die
Flugzeuge nahe der Eroberfla¨che. Hier herrschen
Windverha¨ltnisse, die sich von denen in gro¨ßeren
Ho¨hen stark unterscheiden. Die Stro¨mungen in der
unteren Atmospha¨re werden von der Eroberfla¨che
direkt beeinflusst. Je nach Wetterlage und Tages-
zeit ist dieser Einfluss vertikal auf einen Bereich
von wenigen Dekametern bis maximal 2-3 km be-
schra¨nkt. In dieser Schicht, der atmospha¨rischen
Grenzschicht, ist die Stro¨mung sehr turbulent, al-
so stark verwirbelt. Die Art und Sta¨rke der Tur-
bulenz ist dabei sehr vom Untergrund und der
Wetterlage abha¨ngig. Diese verschiedenen Wir-
bel ko¨nnen einen großen Einfluss auf die Trag-
flu¨gelumstro¨mung eines Flugzeuges und damit auf
den Stro¨mungsabriss haben. Fu¨r Simulationen von
Tragflu¨gelumstro¨mgen werden bisher die Turbu-
lenzverha¨ltnisse in der Atmospha¨re gar nicht oder
nur sehr unzureichend mittels statistischer Model-
le beru¨cksichtigt. Unser Ziel ist daher, realistische-
re atmospha¨rische Windfelder fu¨r solche Simula-
tionen bereitzustellen. Das Projekt ist Teil der DFG-
Forschergruppe “Simulation des U¨berziehens von
Tragflu¨geln und Triebwerksgondeln” (FOR1066),
an der auch industrielle Partner wie Airbus und
Rolls Royce beteiligt sind. Unsere Projektpart-
ner benutzen von uns simulierte Windfelder dann
in ihren Modellen, um den Einfluss unterschied-
licher atmospha¨rischer Turbulenzverha¨ltnisse auf
den Stro¨mungsabriss zu ermitteln.
Fu¨r die Bereitstellung der turbulenten Windfelder
werden zwei verschiedene Methoden angewandt.
Die erste Methode nutzt Daten realer eindimen-
sionaler Flugmessungen in der atmospha¨rischen
Grenzschicht und berechnet damit ein dreidimen-
sionales Windfeld, das die gleichen statistischen
Eigenschaften besitzt, wie die Atmospha¨re zur Zeit
der Messungen. Diese Methode ist vergleichswei-
se schnell und kann auf eine große Datenbank
von Messungen zuru¨ckgreifen. Ihr Nachteil ist je-
doch, dass dreidimensionale koha¨rente Strukturen
und geordnete Formationen, die typischerweise in
der unteren Atmospha¨re auftreten, nicht erzeugt
werden ko¨nnen. Die zweite Methode verwendet
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Abbildung 1: Sicht von oben auf einen Schnitt durch die Atmospha¨re in 50m Ho¨he. Dargestellt ist der vertikale
Wind w (Rot entspricht Aufwinden, Blau Abwinden), wie er sich z.B. bei einer sommerlichen Hoch-
drucklage u¨ber einem homogenem Untergrund erga¨be, simuliert mittels LES. Das 2 km x 2 km große
Gebiet links zeigt organisierte Strukturen breiter Abwindbereiche umgeben von Aufwinden. Die rech-
te Graphik entspricht dem 200m x 200m kleinen gekennzeichneten Ausschnitt und zeigt, bis zu
welchen Details die turbulenten Strukturen aufgelo¨st werden.
das Grobstruktursimulationsmodell (engl.: large-
eddy simulation, LES) PALM und simuliert rea-
listische Windfelder. PALM (PArallelisiertes LES
Modell) wurde innerhalb des letzten Jahrzehnts am
Institut fu¨r Meteorologie und Klimatologie der Uni-
versita¨t Hannover entwickelt. Es ist in der Lage, die
turbulenten Windverha¨ltnisse innerhalb der atmo-
spha¨rischen Grenzschicht zu berechnen und typi-
sche realistische Strukturen sehr pra¨zise wieder-
zugeben (vgl. Abbildung 1).
Das LES Modellgebiet, in dem die Stro¨mung
berechnet wird, repra¨sentiert einen Teil der At-
mospha¨re und bedient sich eines dreidimensio-
nalen regelma¨ßigen Gitters. Die Atmospha¨re wird
dabei in viele kleine Gitterboxen, deren Kan-
tenla¨nge man als Gitterweite bezeichnet, unter-
teilt. Fu¨r jede Box berechnet das Modell einen
Wert der meteorologischen Gro¨ßen, z.B. Wind
oder Temperatur. Aus all diesen Werten ergibt sich
dann die komplexe dreidimensionale Struktur der
Stro¨mung. In der unteren Atmospha¨re existieren
Wirbel der unterschiedlichsten Gro¨ße (wenige Mil-
limeter bis zu einigen Kilometern im Durchmes-
ser). Die Gitterweite des Modells bestimmt da-
bei die Gro¨ße der kleinsten Wirbel, die vom Mo-
dell noch simuliert werden ko¨nnen. Fu¨r die Si-
mulation zur Tragflu¨gelumstro¨mung mu¨ssen noch
Wirbel beru¨cksichtigt werden, die mindestens ei-
ne Gro¨ßenordnung kleiner als die Spannweite des
Tragflu¨gels sind. Dies erfordert eine sehr kleine Git-
terweite von nur 0.5m. Gleichzeitig muss das Mo-
dellgebiet aber groß genug gewa¨hlt werden, da-
mit sich eine realistische atmospha¨rische Grenz-
schicht entwickeln kann, die sehr große Struktu-
ren entha¨lt (siehe Abbildung 1). Beide Bedingun-
gen fu¨hren zu einer sehr hohen Anzahl an Git-
terpunkten (mehr als 20 Milliarden). Die entspre-
chend extrem aufwa¨ndigen Simulationen der atmo-
spha¨rsichen Grenzschicht sind weltweit einmalig
und erfordern selbst beim parallelen Einsatz von
4096 Prozessorkernen Rechenzeiten von mehre-
ren Wochen.
Solch aufwa¨ndige Simulationen sind derzeit
im Rahmen der industriellen Flugzeugentwicklung
noch nicht realisierbar. Hier werden die anfangs
genannten statistischen Modelle eingesetzt. In un-
serem Projekt wird derzeit durch Vergleich mit
den LES-Ergebnissen ermittelt, ob die statisti-
schen Modelle die atmospha¨rische Turbulenz hin-
reichend genau beschreiben. Spa¨ter soll dann die
grundsa¨tzliche Wirkung atmospha¨rischer Turbu-
lenz unterschiedlicher meteorologischer Szenarien
auf den Stro¨mungsabriss untersucht werden.
Mehr zum Thema
1. Raasch, S., Schro¨ter, M., 2001. PALM-A large-
eddy simulation model performing on massive-
ly parallel computers, Meteo. Z., 10, 363-372.
doi:10.1127/0941-2948/2001/0010-0363.
Fo¨rderung
DFG-Forschergruppe 1066
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Deutschland geht offshore
Entwicklung und Validierung eines Grobstruktursimulationsmodells zur Berechnung
der Stro¨mungsverha¨ltnisse inner- und außerhalb von Offshore-Windparks
G. Steinfeld, ForWind - Zentrum fu¨r Windenergie-
forschung, Institut fu¨r Physik, Carl von Ossietzky
Universita¨t Oldenburg
Kurzgefasst
• U¨ber dem Meer weht der Wind stetiger und
kra¨ftiger als an Land. Windenergieanlagen
(WEA) auf dem Meer lassen ho¨here Ertra¨ge als
vergleichbare WEA an Land erwarten.
• Zur optimalen Nutzung der Offshore-
Windenergieressourcen bedarf es eines ver-
besserten Versta¨ndnisses der marinen atmo-
spha¨rischen Grenzschicht (MAG). Simulationen
ko¨nnen dabei die wenigen (sehr teuren) Mast-
messungen erga¨nzen.
• Ertragsprognosen fu¨r Windparks erfordern die
Beru¨cksichtigung von Abschattungseffekten,
denn WEA im Nachlauf anderer WEA erfah-
ren ein Windgeschwindigkeitsdefizit und eine
erho¨hte Turbulenzintensita¨t.
• Bisher werden recht einfache Ingenieursmo-
delle fu¨r Ertragsberechnungen eingesetzt. Un-
ter Verwendung tausender CPUs ko¨nnen Wind-
parkstro¨mungen nun auch detailliert mit LES-
Modellen simuliert werden und die Ergebnisse
in Verbesserungen der Ingenieursmodelle ein-
fließen.
Ziel der Bundesregierung ist eine deutliche
Erho¨hung des Anteils der erneuerbaren Ener-
gien an der Energieversorgung. Daher strebt
sie einen Ausbau der Nutzung der Offshore-
Windenergieressourcen an. In einer EU-Studie von
1995 wurde das Offshore-Windenergiepotenzial
innerhalb der EU mit 3000TWh pro Jahr ab-
gescha¨tzt (Stromverbrauch in der EU 2002:
2563TWh). Aufgrund der geringen Rauhigkeit
der Meeresoberfla¨che im Vergleich zu Landober-
fla¨chen ist u¨ber dem Meer mit gu¨nstigeren Be-
dingungen fu¨r die Windenergienutzung zu rech-
nen: ho¨here mittlere Windgeschwindigkeiten und
ein stetiger wehender Wind, der geringere mecha-
nische Belastungen der WEA erwarten la¨sst.
Zur Initialisierung der Nutzung der Windener-
gieressourcen in deutschen Gewa¨ssern fo¨rdert
das Bundesministerium fu¨r Umwelt, Naturschutz
und Reaktorsicherheit (BMU) die technisch-
wissenschaftliche Begleitforschung im deutschen
Offshore-Testfeld alpha ventus. Es liegen zwar z.B.
aus Da¨nemark bereits Erfahrungen mit Offshore-
WEA vor, allerdings zeichnen sich die geplanten
deutschen Offshore-Windparks durch große Was-
sertiefen und Entfernungen von der Ku¨ste aus. Die
eingesetzten WEA sind gro¨ßer als bisher einge-
setzte WEA.
Eines der Projekte der BMU-Forschungsinitiative
im Testfeld alpha ventus, ist das Verbundfor-
schungsprojekt OWEA (Verifikation von Offshore-
WEA). Ziele dieses Projekts sind unter anderem ei-
ne erho¨hte Genauigkeit von Ertragsprognosen fu¨r
Offshore-WEA und Offshore-Windparks sowie ei-
ne Reduktion der Investions- und Betriebskosten
fu¨r Offshore-WEA durch eine verbesserte Progno-
se der zu erwartenden, teilweise durch benachbar-
te Anlagen verursachten Belastungen.
ForWind (Universita¨t Oldenburg) tra¨gt zum
OWEA-Projekt auch durch Grobstruktursimulatio-
nen der MAG, von WEA-Nachlaufstro¨mungen in
der MAG sowie der atmospha¨rischen Stro¨mung in-
nerhalb des Windparks alpha ventus bei. Zur An-
wendung gelangt dabei das LES-Modell PALM [1].
Mit Hilfe der Simulationen soll die ungesto¨rte, vor
allem aber die durch vorhandene WEAmodifizierte
Struktur der MAG mit in Messungen und vorange-
gangenen numerischen Simulationen bisher nicht
erreichter ra¨umlicher und zeitlicher Auflo¨sung un-
tersucht werden. Die genaue Kenntnis des Wind-
angebots am Standort einer WEA ist Vorausset-
zung fu¨r verla¨ssliche Ertragsprognosen. Die Struk-
tur der MAG ist bisher bei weitem noch nicht so
gut erforscht wie die Struktur der atmospha¨rischen
Grenzschicht u¨ber Land. Aufgrund der vergleichs-
weise hohen Kosten fu¨r die Errichtung entspre-
chender Messtu¨rme im Meer existieren bisher nur
wenige Messmasten, an denen ein Bild u¨ber die
vertikale Struktur der MAG bis in Ho¨hen von etwa
100m gewonnen werden kann. Grobstruktursimu-
lationen stellen ein vielversprechendes Mittel dar,
um die Erkenntnisse aus den Messungen zu er-
weitern, denn WEA reichen weit u¨ber Ho¨hen von
100m hinaus.
Die Abscha¨tzung des potentiellen Energieer-
trags sowie der Lebensdauer einzelner WEA in-
nerhalb eines Windparks wird dadurch erschwert,
dass die atmospha¨rische Grenzschicht durch ei-
ne in Betrieb befindliche WEA stark modifiziert
wird. Auch noch viele Rotordurchmesser hinter ei-
ner WEA ist ein Windgeschwindigkeitsdefizit und
eine Erho¨hung der Turbulenzintensita¨t im Vergleich
zur ungesto¨rten Stro¨mung festzustellen.
Wie stark die Modifikation der Stro¨mung ist,
ha¨ngt unter anderem vom Abstand zwischen den
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Abbildung 1: Vorticity-Isooberfla¨che in einem Teil des LES-Modellgebiets bei turbulenter Anstro¨mung einer WEA
mit Signalen einer helikalen Wirbelstruktur im nahen Nachlauf und eines U¨bergangs zum fernen
Nachlauf. Die Einheit der Achsengro¨ßen ist m.
beiden WEA, aber auch von der atmospha¨rischen
Schichtung und der Rauhigkeit des Untergrundes
ab. Es ist zu erwarten, dass die Erholung des
Nachlaufs umso langsamer erfolgt, je geringer die
Turbulenzintensita¨t der ungesto¨rten Stro¨mung ist.
U¨ber dem Meer ist mit geringeren Werten der Tur-
bulenzintensita¨t zu rechnen als u¨ber Land. Die Er-
holung der Nachlaufstro¨mung erfolgt daher u¨ber
dem Meer vermutlich langsamer, so dass eventu-
ell gro¨ßere Absta¨nde zwischen benachbarten Win-
denergieanlagen beno¨tigt werden. Grobstruktursi-
mulationen von Nachlaufstro¨mungen fu¨r verschie-
dene Unterlagen ko¨nnen zur Quantifizierung des
Einflusses der Turbulenzintensita¨t auf die Nach-
lauferholung beitragen.
In diesem Projekt am HLRN soll eine systemati-
sche Untersuchung der Struktur der mittleren Ei-
genschaften sowie der Turbulenzcharakteristiken
der MAG inner- und außerhalb des vor Borkum ge-
legenen Offshore-Testfelds alpha ventus mit dem
Grobstruktursimulationsmodell PALM fu¨r verschie-
dene thermische Schichtungen, Rauhigkeiten und
großskalige Druckgradienten erfolgen. Die WEA
werden dabei nicht explizit aufgelo¨st (die gleich-
zeitige Auflo¨sung der Stro¨mung an den Rotoren
und innerhalb eines kompletten Windparks ist der-
zeit selbst auf den leistungssta¨rksten Hochrech-
nern nicht mo¨glich), sondern die Auswirkungen der
WEA auf die atmospha¨rische Grenzschicht wer-
den parametrisiert. Hierfu¨r wurden die sogenannte
Aktuatorscheiben- sowie die Aktuatorlinienmetho-
de in das Modell PALM implementiert [2].
Die Ergebnisse der Simulationen (Schritt 1: MAG
ohne WEA; Schritt 2: MAG mit einzelner WEA,
Schritt 3: MAG mit Windpark) sollen mit Mess-
daten aus dem deutschen Offshore-Testfeld al-
pha ventus und der benachbarten Messplattform
FINO-1 verifiziert werden. Die Ergebnisse sollen
schließlich zur Ableitung geeigneter Beschreibun-
gen von Nachlaufstro¨mungen in Ingenieursmodel-
len sowie in mesoskaligen Modellen, mit denen
die gro¨ßerskaligen Auswirkungen eines Ausbaus
der Windenergienutzung auf dem Meer untersucht
werden sollen, verwendet werden.
Mehr zum Thema
1. Raasch, S. und M. Schro¨ter, 2001: A large-
eddy simulation model performing on massively
parallel computers. Meteorol. Z., 10, 363-372,
doi:10.1127/0941-2948/2001/0010-0363
2. Steinfeld, G., Tambke, J., Heinemann, D. und J.
Peinke, 2010: Development of a large-eddy si-
mulation model for the analysis of flow conditi-
ons in offshore wind farms, Proceedings of Tor-
que 2010, Heraklion, Greece
Fo¨rderung
Bundesministerium fu¨r Umwelt, Naturschutz und
Reaktorsicherheit, RAVE-Initiative, Verbundpro-
jekt Verifikation von Offshore-Windenergieanlagen
(OWEA)
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Turbulenz in der Wettervorhersage
Hochauflo¨sende Grobstruktursimulationen atmospha¨rischer Grenzschichtturbulenz
R. Heinze, S. Raasch, Institut fu¨r Meteorologie
und Klimatologie, Leibniz Universita¨t Hannover
Kurzgefasst
• Atmospha¨rische Stro¨mungen in Bodenna¨he sind
in der Regel turbulent.
• In der Wettervorhersage muss diese Turbulenz
u¨ber vereinfachte Modelle beru¨cksichtigt werden,
die immer noch eine der wesentlichen Schwach-
stellen der Vorhersage sind.
• Die Weiterentwicklung dieser Turbulenzmodel-
le erfordert ein besseres Versta¨ndnis der Tur-
bulenzeffekte, die durch Messungen nur sehr
schwer zuga¨nglich sind.
• Turbulenzeffekte ko¨nnen aber auch mit sehr
hochauflo¨senden Simulationsmodellen unter-
sucht werden.
• Solche Turbulenzsimulationen sind sehr rechen-
intensiv und erfordern den gleichzeitigen Einsatz
von mehreren tausend Prozessoren.
Die Atmospha¨re setzt sich aus mehreren Schich-
ten zusammen. Die unterste Schicht wird als atmo-
spha¨rische Grenzschicht bezeichnet und ist dieje-
nige Schicht, in der wir leben. Sie hat eine Ho¨he
von 1–2 km und in ihr macht sich der Einfluss des
Bodens bemerkbar. Im Gegensatz zu den ande-
ren Schichten der Atmospha¨re, zeichnet sich die
Grenzschicht durch das Vorhandensein von Tur-
bulenz aus. Unter Turbulenz versteht man mehr
oder weniger zufa¨llige, sowohl ra¨umliche als auch
zeitliche Schwankungen des Windes, der Tempe-
ratur und weiterer Gro¨ßen, die fu¨r den Menschen
beispielsweise als Bo¨en spu¨rbar sind. Allgemein
wird Turbulenz als U¨berlagerung von Wirbeln un-
terschiedlichster Gro¨ße, von Millimetern bis zu ei-
nigen hundert Metern, beschrieben. Durch Turbu-
lenz werden u.a. Impuls, Wa¨rme und Feuchte vom
Erdboden aus in die Atmospha¨re transportiert. So-
mit stellt die Turbulenz einen wesentlichen An-
trieb fu¨r das Wettergeschehen dar. Am Oberrand
der Grenzschicht bilden sich in der Regel Wolken
aus. Diese Wolken sind im Vergleich zu Wolken
ho¨herer Schichten relativ flach und produzieren
selten Niederschlag. Man unterscheidet zwei Ar-
ten. Zum einen ko¨nnen sich kleine, haufenfo¨rmige
Wolken, die sog. Kumuluswolken ausbilden. Zum
anderen kommt eher schichtartige Bewo¨lkung vor,
in der aber noch haufenfo¨rmige Strukturen zu er-
kennen sind. Diese Wolkenart bezeichnet man als
Stratokumulus.
Das Wettergeschehen wird mittels Wettervor-
hersagemodellen, die natu¨rlich auch die atmo-
spha¨rische Grenzschicht umfassen, vorausberech-
net. Die Vorhersagen werden nur fu¨r diskrete Punkt
im Raum gemacht, die Absta¨nde (Gitterweiten) von
einigen Kilometern aufweisen. Da aber die einzel-
nen Wirbel, die Turbulenz ausmachen, wesentlich
kleiner als die Gitterweiten sind, ko¨nnen sie nicht
vom Wettermodell selber berechnet werden. Aber
die Wirkung der Turbulenz muss in der Wettervor-
hersage dennoch beru¨cksichtigt werden, weil ohne
sie ein physikalischer Prozess fehlen wu¨rde und
dieses zu schlechten Vorhersagen fu¨hren wu¨rde.
Die Beru¨cksichtigung geschieht durch Verwendung
von sog. Turbulenzmodellen, die auf der statis-
tischen Beschreibung von Turbulenz beruhen. In
diesen Modellen wird die Turbulenz parametrisiert,
d.h. aus geeigneten Annahmen heraus mit Hilfe
der Modellgro¨ßen berechnet.
In unserem Projekt, das in Zusammenarbeit mit
dem Deutschen Wetterdienst durchgefu¨hrt wird,
geht es darum, die Turbulenz und ihre statistischen
Eigenschaften im Hinblick auf diese Turbulenzpa-
rametrisierungen zu untersuchen und damit die
Wettervorhersage zu verbessern. Dazu verwenden
wir ein Modell, welches die Turbulenz auflo¨st, d.h.
direkt berechnet und nicht nur ihre Wirkung mo-
delliert, wie es in der Wettervorhersage notwen-
dig ist. Daher setzen wir ein sog. Grobstruktur-
simulatationsmodell (englisch: large-eddy simula-
tion, LES) ein, in dem Gitterweiten von einigen
Metern benutzt werden. Damit ko¨nnen zwar die
kleinsten Turbulenzelemente von einigen Millime-
tern immer noch nicht explizit berechnet werden.
Dies stellt aber kein Problem dar, weil die kleinen
Wirbel auch nur einen geringen Anteil am Trans-
port haben. Letztendlich kann mit der LES eine tur-
bulente Stro¨mung simuliert werden und damit auch
eine Untersuchung der Turbulenz stattfinden.
Das LES Modell, welches fu¨r unsere Untersu-
chungen zum Einsatz kommt, ist das PArallelisierte
LES Modell PALM [1]. Es wird stetig am Institut fu¨r
Meteorologie und Klimatologie weiter entwickelt [2]
und ist fu¨r den Einsatz auf Großrechnern optimiert.
Im Grunde beruhen die Turbulenzmodelle in den
Wetter- und auch in den Klimamodellen auf den
Bilanzen von statistischen Momenten. Statistische
Momente der Turbulenz sind u.a. Varianzen der
einzelnen Modellvariablen, wie zum Beispiel die
quadratische Temperaturfluktuation. Fu¨r diese Mo-
mente werden Gleichungen aufgestellt, welche die
zeitliche Entwicklung der Momente beschreiben.
Bei der Bilanzanalyse werden die einzelnen Ter-
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Abbildung 1: Momentaufnahme einer turbulenten Stro¨mung mit Kumulus Wolken, die mit LES simuliert wurde.
Partikel, die in der Stro¨mung freigesetzt werden, machen die turbulenten Bewegungen sichtbar. Die
Farbe der Partikel zeigt ihren Auftrieb an, wobei rot fu¨r positiven und blau fu¨r negativen Auftrieb steht.
Große Partikel bewegen sich schnell und kleine langsam. Kumuluswolken sind weiß eingefa¨rbt und
bilden sich dort, wo der Auftrieb besonders hoch ist.
me dieser Gleichungen miteinander verglichen, um
zu bestimmen, welche Terme, und damit natu¨rlich
auch physikalischen Prozesse, das zeitliche Ver-
halten der Momente bestimmen. Daraus ergibt
sich schließlich, welche Prozesse in der Parame-
trisierung beru¨cksichtig werden sollten. Außerdem
ermo¨glicht die Bilanzanalyse die generelle Eig-
nung von bereits verwendeten Parametrisierungen
zu u¨berpru¨fen und auf deren Grundlage weiter-
oder auch neu zu entwickeln. Insbesondere wur-
de der Einfluss von flacher Bewo¨lkung (Kumulus,
Stratokumulus) auf die Bilanzen bisher noch nicht
systematisch untersucht. Da vor allem Stratokumu-
lusbewo¨lkung wichtig fu¨r den Strahlungshaushalt
der Erde ist, ist eine gute Beru¨cksichtigung dieser
Prozesse in den Turbulenzparametrisierungen der
Wetter- und Klimamodelle notwendig. Daher wer-
den im Rahmen dieses Projektes insbesondere Bi-
lanzen fu¨r bewo¨lkte Grenzschichten, wie in der Ab-
bildung dargestellt, untersucht. Die Abbildung zeigt
eine Momentaufnahme der turbulenten Stro¨mung
in einer Grenzschicht mit Kumuluswolken.
Um die Bilanzen nun mit ho¨chst mo¨glicher Ge-
nauigkeit zu bestimmen, wird unser LES-Modell
PALM mit kleinen Gitterweiten von einigen Me-
tern betrieben. Solche Simulationen sind sehr auf-
wendig und erfordern die Verwendung von mehre-
ren tausend Prozessoren, wie sie am HLRN zur
Verfu¨gung gestellt werden.
Mehr zum Thema
1. Raasch, S. und M. Schro¨ter, 2001: A large-
eddy simulation model performing on massively
parallel computers. Meteorol. Z., 10, 363-372.
doi:10.1127/0941-2948/2001/0010-0363
2. http://palm.muk.uni-hannover.de
Fo¨rderung
Extramurale Forschung des Deutschen Wetter-
dienstes (DWD). Das Projekt wird am HLRN mit
bis zu 7680 parallel genutzten CPU-Kernen un-
terstu¨tzt.
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Kann das Schmelzen des Gro¨nlandeises den Golfstrom schwa¨chen?
Auswirkungen des Klimawandels auf die Zirkulation des Atlantischen Ozeans
E. Behrens, C.W. Bo¨ning, IFM-GEOMAR,
Leibniz-Institut fu¨r Meereswissenschaften an der
Universita¨t Kiel
Kurzgefasst
• Der Klimawandel und die damit einherge-
hende globale Erwa¨rmung, insbesondere der
Polargebiete, ko¨nnen das Abschmelzen des
gro¨nla¨ndischen Gletschereises beschleunigen.
• Das dadurch zusa¨tzlich frei werdende Schmelz-
wasser kann neben dem bekannten globalen
Meeresspiegelanstieg auch zu Vera¨nderungen in
der Ozeanzirkulation, z.B. dem Golfstrom, der
Warmwasserheizung Europas, fu¨hren.
• Die Ausbreitung des Schmelzwassers wird durch
Randstro¨mungen und Wirbel gepra¨gt.
• Mithilfe wirbelauflo¨sender Ozeanmodelle wird
untersucht, welche Auswirkungen ku¨nstliche Ab-
schmelzszenarien auf die Ozeanzirkulation im
Nordatlantik haben ko¨nnen.
Ein besonders gefa¨hrdeter Lebensraum in Zeiten
des Klimawandels sind die Polargebiete auf der
Nord- und Su¨dhalbkugel, da hier das Gleichge-
wicht extrem empfindlich auf Vera¨nderungen rea-
giert und die Nischen der dort vorkommenden Le-
bewesen nur sehr klein sind.
Um die Folgen des Klimawandels verstehen und
studieren zu ko¨nnen, sind numerische Modelle un-
abdingbar, da man allein aus Beobachtungen von
Klimagro¨ßen wie z.B. Lufttemperatur an einem Ort
nur bedingt Ru¨ckschlu¨sse auf globale Prozesse
ziehen kann. Numerische Modelle versuchen da-
her auf Basis von physikalischen Gleichungen die
realen Prozesse und Reaktionen des Klimasys-
tems zu simulieren. Um die komplexen Prozesse
berechnen zu ko¨nnen sind gewaltige Rechenkapa-
zita¨ten notwendig.
In diesem Projekt liegt das Hauptaugenmerk auf
dem Ozean und dessen Reaktion auf ein bestimm-
tes Klimawandel-Szenario, das Abschmelzen des
Gro¨nla¨ndischen Festlandeises. Aktuelle Arbeiten
von Rignot[1] und Serreze[2] haben ein deutlich
beschleunigtes Abschmelzen des Gro¨nlandeises
und des polaren Meereises u¨ber die letzten Jahr-
zehnte festgestellt. Allein diese Vera¨nderungen
haben weitreichende globale Folgen. So kommt
es zum Beispiel zu Ru¨ckkopplungsprozessen im
globalen Strahlungshaushalt der Erde, da Eis-
fla¨chen mehr Sonnenlicht zuru¨ck in den Welt-
raum abstrahlen als eisfreie und damit die Klimae-
rwa¨rmung durch deren Schrumpfung weiter be-
schleunigt werden kann.
In unseren Simulationen wird die Reaktion
des globalen Ozeans auf vorgegebene atmo-
spha¨rische Bedingungen untersucht. Anders als
in gekoppelten Klimasimulationen werden dadurch
direkte Ru¨ckkopplungsprozesse zwischen Atmo-
spha¨re und Ozean unterdru¨ckt, anderseits kann
aber das rechenzeitintensive Atmospha¨renmodell
eingespart werden. Die dadurch frei werdenden
Ressourcen werden fu¨r eine erhebliche Verfeine-
rung des Ozeanmodells verwendet. Somit ist es
mo¨glich, die horizontale Auflo¨sung um ein vielfa-
ches gegenu¨ber heute ga¨ngigen Klimamodellen
zu steigern und weitere wichtige Prozesse (soge-
nannte mesoskalige Wirbel) zu simulieren. So be-
tra¨gt die Maschenweite in der Region um Gro¨nland
weniger als 5 km gegenu¨ber von ∼100 km in Kli-
mamodellen. Dadurch werden wichtige Wirbelpro-
zesse in den Bildungsregionen von Tiefenwasser
aufgelo¨st, welche in Klimamodellen vo¨llig fehlen.
In den durchgefu¨hrten Abschmelzszenarien wird
ku¨nstlich der kontinentale Su¨ßwasserabfluss um
Gro¨nland erho¨ht und mit einem Referenzlauf ver-
glichen. Dies erlaubt Ru¨ckschlu¨sse auf die Aus-
wirkungen des Abschmelzens des Gro¨nla¨ndischen
Eisschildes. Besonders interessant ist, wo die-
ses zusa¨tzliche Schmelzwasser mit den vorherr-
schenden Stro¨mungen hintransportiert wird. Hier-
zu wird ku¨nstlich das zusa¨tzliche Schmelzwasser
”eingefa¨rbt” d.h. es wird ein virtueller Spurenstoff
eingebracht der die Ausbreitung infolge advektiver
und diffusiver Stro¨mungsprozesse sichtbar werden
la¨sst (Abb. 1).
Ein wichtiger Prozess durch den zusa¨tzliches
Schmelzwasser Einfluss auf den Ozean haben
kann, ist neben dem Beitrag zum Meeress-
piegelanstieg, die empfindliche vom Salzgehalt
abha¨ngige Tiefenwasserbildung. In den Gebie-
ten um Gro¨nland sinken große Wassermengen
in die Tiefe - ein wichtiges Element der globa-
len Umwa¨lzzirkulation, durch die im Nordatlan-
tik, als Ausla¨ufer des Golfstromes, warmes Ober-
fla¨chenwassers weit nach Norden transportiert
wird. Dieses filligrane Gleichgewicht wird aber
durch den Eintrag von Schmelzwasser, dass auf
Grund seines geringen Salzgehaltes eine geringe-
re Dichte als das Meerwasser hat, gesto¨rt. Das
Schmelzwasser schwimmt quasi auf dem Meer-
wasser und entzieht es so dem Einfluss der win-
terlichen Abku¨hlung, welche notwendig fu¨r das Ab-
sinken und den Antrieb der Umwa¨lzbewegung im
Nordatlantik ist. Eine dadurch verursachte Ver-
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Abbildung 1: Schmelzwasserverteilung von Gro¨nland nach rund 10 Jahren. Die Abbildung zeigt die Region um
Gro¨nland mit Topographie, u¨berlagert von der vertikal integrierten Schmelzwasserverteilung die um
Gro¨nland herum ins Meer gelangt und dann mit den Ku¨stenstro¨mungen und ozeanischen Wirbeln
verteilt wird. Hohe Schmelzwasseranteile (rot) findet man entlang der Ku¨ste Gro¨nlands, in der Baffin
Bucht und entlang des Labrador Stromes. Die wichtigen konvektiven Regionen in der Labrador See
und no¨rdlich von Island werden zuna¨chst nur gering beeinflusst.
ringerung der Umwa¨lzbewegung und damit ver-
ingertem Wa¨rmetransport aus dem su¨dlichen At-
lantik nach Norden ko¨nnte weitreichende Folgen
fu¨r Europa und dessen mildes gema¨ßigtes Kli-
ma haben. Eine wichtige offene Frage in die-
sem Geschehen ist die Ausbreitung des Schmelz-
wassers: sind die kritischen Tiefenbildungsgebie-
te u¨berhaupt betroffen, welche Rolle spielen die
Randstro¨mungen und die Wirbel im Ozean? Erste
Ergebnisse unserer Simulationen zeigen mit dem
relativ hochauflo¨senden Modell deutlich (Abb. 1),
dass kleinskalige Stro¨mungsprozesse, wie im rea-
len Ozean, entscheidend fu¨r die Ausbreitung des
Schmelzwassers sind. Dies ko¨nnen derzeitige Kli-
mamodelle durch ihr grobe Auflo¨sung nicht leis-
ten: das Schmelzwasser wird dort u¨ber die gan-
ze Region eher gleichma¨ßig verteilt, was siche-
re Abscha¨tzungen z.B. der Reaktion der Konvekti-
on auf vermehrtes Schmelzwasser und damit auch
die Reaktion auf die Umwa¨lzbewegung bisher ver-
hindert.
Mehr zum Thema
1. Rignot, E. and Kanagaratnam, P., 2006: Chan-
ges in the velocity structure of the Greenland ice
sheet. Science 311, 986–990
2. Serreze, M. C., M. M. Holland, and J. Stroeve,
2007: Perspective on the Arctic’s shrinking sea-
ice cover, Science, 315, 1533–1536
Fo¨rderung
EU-THOR, ”Thermohaline Overturning, at Risk?”
http://www.eu-thor.eu
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Wann, woher und wohin? - Untersuchungen zur Geschichte und
Zukunft von CO2 im Ozean
Investigating the role of ocean ventilation in anthropogenic CO2 uptake and
sequestration via Green functions
A. Oschlies, I. Kriest, IFM-GEOMAR, Leibniz-
Institut fu¨r Meereswissenschaften an der Univer-
sita¨t Kiel
Kurzgefasst
• Die ozeanische Ventilation spielt eine große Rol-
le fu¨r den Verbleib des anthropogenen CO2 und
anderer gelo¨ster Gase im tiefen Ozean.
• Das ra¨umliche Muster des Gasaustausches zwi-
schen Ozean und Atmospha¨re und des anschlie-
ßenden Transports in den tiefen Ozean ist kom-
plex, und kann eine Vielzahl von Zeit- und Raum-
skalen beeinhalten.
• Mit Hilfe von sogenannten “Green”-Funktionen
soll ein verbessertes Versta¨ndnis des Transports
von anthropogenem CO2 und O2 in den tiefen
Ozean, seines Verbleibs bzw. seines erneuten
Kontakts mit der Atmospha¨re erzielt werden.
Die ozeanische Ventilation transportiert Wasser
von der Oberfla¨che in den tiefen Ozean. Wo
die Wassermassen absinken, und wie lange sie
von der Oberfla¨che isoliert waren spielt, durch
den dadurch bedingten Transport von Wa¨rme und
gelo¨sten Gasen wie z.B. CO2, eine erhebliche Rol-
le fu¨r das globale Klimasystem. So wa¨ren etwa
ohne die ozeanische Senke die atmospha¨rischen
CO2 Konzentrationen fast 20% ho¨her als derzei-
tig. Auf la¨ngeren Zeitskalen beeinflusst die ozea-
nische Ventilation durch den Transport von Sau-
erstoff die biologischen Prozesse insbesondere im
tiefen Ozean.
Das ra¨umliche Muster des Gasaustausches zwi-
schen Ozean und Atmospha¨re ist allerdings sehr
komplex: die Aufnahme bzw. Abgabe von CO2
durch den Ozean ha¨ngt sowohl von den Bedingun-
gen an der Wasseroberfla¨che, als auch von der
darunter stattfindenden Zirkulation ab, und variiert
regional. Je nachdem, wo z.B. Aufnahme von CO2
stattfindet, kann dies entweder in flachen Tiefen
verbleiben, und durch die flache, relativ schnelle
Zirkulation transportiert werden, oder tiefer in den
Ozean eindringen und damit fu¨r la¨ngere Zeitra¨ume
von dem Kontakt mit der Atmospha¨re abgeschnit-
ten sein [1], [2]. Demnach ist die Aufnahme bzw.
Abgabe von anthropogenem CO2 nicht direkt an
die durchschnittliche Ventilation in einer bestimm-
ten Region gebunden, sondern abha¨ngig von ver-
schiedenen Prozessen und Zeitskalen. Ein ver-
bessertes Versta¨ndnis und eine Quantifizierung
der involvierten Zeitskalen und der Prozesse, die
das ra¨umliche Muster der CO2-Aufnahme, sei-
nes Transportes und Verbleibs in tieferen Wasser-
schichten bedingen ist somit wesentlich fu¨r Pro-
gnosen in Bezug auf zuku¨nftige Klimaa¨nderungen.
Eine grundsa¨tzliche Herausforderung liegt da-
bei in der hohen Turbulenz und Diffusivita¨t des
Ozeans. Aus diesem Grund ist jedes “Wasserpa-
ket” im Ozeaninneren aus Elementen unterschied-
licher Herkunft (in Bezug auf die Entstehung an der
Oberfla¨che) zusammengesetzt, die diesen Ort auf
diversen Wegen und Zeitskalen erreicht haben.
Bei der Betrachtung des im tiefen Ozean gespei-
cherten CO2 mu¨ssen daher sowohl die Vielfalt der
Herkunftsregionen an der Oberfla¨che (wo das je-
weilige Element zum letzen Mal in Kontakt mit der
unter Umsta¨nden anthropogen beeinflussten At-
mospha¨re war), als auch die dazugeho¨rigen Zeits-
kalen beru¨cksichtigt werden. Daru¨ber hinaus bein-
flusst der Ozean die atmospha¨rischen CO2 Kon-
zentrationen nicht nur durch seine Aufnahme, son-
dern auch durch den Zeitraum, der zwischen Auf-
nahme und Wiederabgabe zur Kohlenstoffakkumu-
lation zur Verfu¨gung steht.
Zur Bearbeitung dieses Problems werden wir
das mathematische Instrumentarium der “Green”-
Funktionen verwenden. Diese erlauben sowohl die
Transportpfade von Wasser und anthropogenem
CO2 von der Oberfla¨che in das Ozeaninnere zu
bestimmen, als auch die Pfade vom Ozeaninneren
zuru¨ck an die Wasseroberfla¨che. Die “Vorwa¨rts”-
Green-Funktion verbindet dabei die Konzentrati-
on eines Stoffes im Ozeaninneren mit seiner Her-
kunftsregion und “Geschichte”. Sie charakterisiert
demnach den Oberfla¨che - Ozeaninneres Trans-
port, bzw. bearbeitet die Frage: Wo und wann
war das Wasser zuletzt im Kontakt mit der At-
mospha¨re? Die adjungierte Green-Funktion beant-
wortet umgekehrt die Frage wann und wo dieses
Wasser wieder in Kontakt mit der Atmospha¨re tre-
ten wird.
In unserem Projekt werden wir zur Berechnung
der Green-Funktionen die Zirkulation eines an Da-
ten abgeglichenen Ozeanmodells verwenden, die
in ein effizientes “offline” Verfahren zum Transport
passiver Bestandteile eingebettet ist. Die Green-
Funktionen werden dann in Bezug auf die Trans-
portwege und -zeitskalen von (anthropogenem)
CO2 und O2 analysiert werden, letzteres um Fra-
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Abbildung 1: Anteil des ozeanischen anthropogenen CO2 Inventars, das bis zu einer Zeit τ im Ozean verbleibt, fu¨r
den Nord Atlantik (NA), Su¨dlichen Ozean (ANT), und die Tropen (TROP).
gen zu mo¨glichen zuku¨nftigen A¨nderungen der
ra¨umlichen Ausdehnung suboxischer Zonen (Be-
reiche niedriger Sauerstoffkonzentrationen) zu un-
tersuchen.
Vorla¨ufige Untersuchungen, durchgefu¨hrt mit
der Zirkulation aus einem Modell sehr grober
ra¨umlicher Auflo¨sung und der adjungierten Green-
Funktion zeigen, dass obwohl z.B. tropische Re-
gionen einen hohen Anteil an anthropogenem CO2
aufnehmen, ungefa¨hr 90% von diesem in einem
Zeitraum von ca. 50 Jahren wieder an die Atmo-
spha¨re abgegeben werden (Abb. 1). Die Berech-
nungen, die auf den Prozessoren des HLRN durch-
gefu¨hrt werden sollen, werden die Zirkulation aus
einem wesentlich ho¨her aufgelo¨sten, datenbasier-
ten Modell verwenden, das inbesondere die Ober-
fla¨chenregionen besser auflo¨st.
Mehr zum Thema
1. Khatiwala, S., F. Primeau, and T. Hall. Recon-
struction of the history of anthropogenic CO2
concentrations in the ocean. 2009, Nature, 462,
doi: 10.1038/nature08526
2. Khatiwala, S., F. Primeau, and M. Holzer. Venti-
lation of the deep ocean constrained with tracer
observations. 2010, eingereicht.
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Wie gut sind unsere Beschreibungen biologischer Vorga¨nge im
globalen Ozean?
Einfluss von Remineralisierungsparametern auf globale biogeochemische
Ozeanmodelle
A. Oschlies, I. Kriest, IFM-GEOMAR, Leibniz-
Institut fu¨r Meereswissenschaften an der Univer-
sita¨t Kiel
Kurzgefasst
• Sowohl biologische, als auch physikalische Fak-
toren bedingen die globalen Verteilungen von
Na¨hrstoffen, O2, und CO2 im Ozean.
• Die Darstellung biologischer Vorga¨nge in globa-
len ozeanischen Modellen ist nicht einheitlich.
• Die Bewertung der unterschiedlichen biogeochi-
schen Modelle erfolgt ha¨ufig subjektiv, und oft
nicht umfassend.
• Eine umfassende Bewertung der biologischen
Modelle ist sehr rechenzeitaufwendig, allerdings
notwendig, um Aussagen zur Belastbarkeit der
Modelle machen zu ko¨nnen.
Der Ozean spielt im globalen Kohlenstoffkreislauf
und fu¨r den Verbleib der anthropogenen CO2 Emis-
sionen eine entscheidende Rolle. Bisher sind im
Ozean mehr als die Ha¨lfte des durch den Men-
schen produzierten (anthropogenen) CO2 fu¨r lan-
ge Zeit gespeichert. Die zuku¨nftige Aufnahme von
CO2 durch den Ozean, dessen Verbleib auf unter-
schiedlichen Zeitskalen, und die Auswirkung des
zusa¨tzlichen CO2 auf marine biologische und/oder
biogeochemische Prozesse ha¨ngen neben physi-
kalischen und chemischen Faktoren auch von bio-
logischen Vorga¨nge wie z.B. der Photosynthese
planktischer Mikroalgen und ihrem anschließen-
den Absinken bzw. Abbau ab.
Eine umfassende globale Abscha¨tzung der Be-
deutung verschiedener Prozesse erfolgt nicht zu-
letzt wegen der lu¨ckenhaften Datenlage vor al-
lem durch an globale Zirkulationsmodelle gekop-
pelte Modelle, die die grundlegenden biologischen
und biogeochemischen Mechanismen zu beschrei-
ben versuchen. Allerdings ist die empirische Be-
schreibung dieser Interaktionen bei weitem nicht
so eindeutig wie z.B. die auf grundlegenden Er-
haltungssa¨tzen beruhende Beschreibung physika-
lischer Prozesse. Dies ist u.a. durch die Viel-
falt und physiologische Flexibilita¨t der Organis-
men bedingt, die in den Modellen zu stark ideali-
sierten und abstrahierten Gruppen zusammenge-
fasst werden. Daher weichen die verwendeten bio-
geochemischen Modelle nicht nur in ihrer Kom-
plexita¨t, sondern auch in den Darstellungen ein-
zelner Prozesse voneinander ab. So erfolgt z.B.
die Beschreibung des Sinkens und Abbaus orga-
nischer Substanz durch unterschiedliche Annah-
men und Funktionen, mit z.T. nicht unerheblichen
Folgen fu¨r die daraus resultierenden Na¨hrstoff-
und Sauerstoffverteilungen, sowie fu¨r den Gasaus-
tausch von CO2. Die Verteilungen werden außer-
dem zusa¨tzlich durch die simulierte physikalische
Zirkulation beeinflusst.
Prozesse wie die Tiefenzirkulation, aber auch
eher langsame biologische Vorga¨nge wie z.B. der
mikrobielle Abbau organischer Substanz im tiefen
Ozean, und ihr Zusammenspiel erfordern ha¨ufig
lange Zeitskalen der Simulation; damit ist aber
auch eine gro¨ßere Unabha¨ngigkeit des Modells
von den Startwerten, und somit eine eindeutigere
Beurteilung seiner Leistungsfa¨higkeit gegeben.
Im Allgemeinen erfolgt die Anpassung eines
globalen biogeochemischen Modells an ein phy-
sikalisches Modell (und an eine spezielle Fra-
gestellung) durch eine Variation der Modellkon-
stanten und/oder Hinzufu¨gen weiterer Komponen-
ten. Die aus den anschließenden Simulationen
u¨ber ku¨rzere oder la¨ngere Zeitra¨ume (i.A. Deka-
den bis Jahrtausende) resultierenden Zustands-
gro¨ßen (z.B. Na¨hrstoffe oder O2) werden anschlie-
ßend mit mo¨glichst umfassenden, globalen biogeo-
chemischen Datensa¨tzen verglichen. Oft werden
in sukzessiven und z.T. subjektiv gepra¨gten “Tu-
ning”zyklen die Modelle weiter an die Beobachtun-
gen angepasst.
Eine “gute” U¨bereinstimmung der Modellgro¨ßen
mit den Beobachtungsdaten kann dann als Kri-
terium fu¨r die realistische Parametrisierung der
biogeochemischen Vorga¨nge interpretiert werden.
Dabei ist die Definition von “gut” durchaus ha¨ufig
von subjektiven, z.T. visuellen Kriterien gepra¨gt.
Eine objektive, d.h. anhand von Metriken durch-
gefu¨hrte Beurteilung der Leistungsfa¨higkeit eines
Modells wurde nicht immer verfolgt. Mit zunehmen-
der Verwendung der Modelle fu¨r prognostische
Zwecke wird allerdings auch die Forderung nach
der obligatorischen Anwendung von verschiede-
nen quantitativen Verfahren zur Beurteilung der
Modelle laut. Ein erster Ansatz zur Bewertung un-
terschiedlicher Modelle anhand verschiedener Me-
triken findet sich z.B. in [1].
Das vorliegende Projekt zielt auf die Anwendung
und Weiterentwicklung eines einfach anwendba-
ren, mo¨glichst objektiven Werkzeugs zur Analyse
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Abbildung 1: Links: Globale O2-Verteilung der Beobachtungen (Balken) und von Modellen mit unterschiedlichen
Partikelsinkgeschwindigkeiten (Linien, physikalischer Transport mittels grober ra¨uml. Auflo¨sung).
Schwarz: Basisszenario. Blau: “Langsame” Partikel. Rot: “Schnelle” Partikel. Rechts: wie links, al-
lerdings mit feiner ra¨umlicher Auflo¨sung (“ECCO”). Mitte: Mittlere quadrat. Abweichung von Modell-
Daten fu¨r O2 in Abha¨ngigkeit von der Partikelsinkgeschwindigkeit. “Schnellere” Sinkgeschwindigkei-
ten sind am rechten Ende der x-Achse zu finden. Feine Linien: “ECCO”, dicke Linien: “MIT2.8”.
und Beurteilung einer Auswahl globaler biogeoche-
mischer Modelle ab. Zu diesem Zweck wird ein ef-
fizientes “offline” Verfahren fu¨r die Darstellung der
Zirkulation verwendet [2]. An dieses Transportmo-
dell werden verschiedene biogochemische Model-
le gekopppelt und u¨ber mehrere tausend Jahre si-
muliert. Simulierte Na¨hrstoffe und O2 werden an-
hand verschiedener Metriken mit Beobachtungen
verglichen und systematische Abweichungen der
verschiedenen Modellvarianten von den Beobach-
tungen analysiert. Durch Verwendung der Trans-
porte aus unterschiedlichen Zirkulationsmodellen
wird die Bedeutung der biologischen Konstanten
und Funktionen dem Einfluss physikalischer Pa-
rametrisierungen gegenu¨bergestellt. Insbesonde-
re die Anwendung von Zirkulationen aus ho¨her
aufgelo¨sten physikalischen Modellen, oder sehr
komplexer biogeochemischer Modelle wird auf den
Prozessoren des HLRN betrieben.
Erste Ergebnisse dieses Projekts sind in Abb.
1 dargestellt. Hierbei handelte es sich sowohl
um den Vergleich der Auswirkung der Zirkulation
des ra¨umlich grob aufgelo¨sten (2.8◦ horizontale
Auflo¨sung, 15 vertikale Schichten) MIT2.8-Modells
mit dem ho¨her aufgelo¨sten “ECCO”-Modell (1◦ ho-
rizontale Auflo¨sung, 23 vertikale Schichten), als
auch um die Auswirkung unterschiedlicher Sink-
geschwindigkeiten organischer Partikel. Die Ge-
genu¨berstellung zeigt, dass unterschiedliche Sink-
geschwindigkeiten einen erheblich Einfluss auf die
Verteilung gelo¨ster Substanzen wie z.B. O2 ha-
ben ko¨nnen. Weiterhin fu¨hrt eine ho¨here Auflo¨sung
(in Verbindung mit einer realistischeren Zirkulation;
“ECCO”) zu einer Verbesserung der Darstellung
der Sauerstoffverteilung. Weitere Untersuchungen
in Bezug auf ra¨umliche Auflo¨sung und biogeoche-
mische Konstanten und Modellbestandteile sind
geplant bzw. werden zur Zeit auf den Prozessoren
des HLRN durchgefu¨hrt.
Mehr zum Thema
1. Kriest, I., Khatiwala, S. and Oschlies, A. To-
wards an assessment of simple global mari-
ne biogeochemical models of different com-
plexity. Prog. Oceanogr., 2010, 86, 337–360,
doi:10.1016/j.pocean.2010.05.002
2. Khatiwala, S. A computational framework for
simulation of biogeochemical tracers in the
ocean. Global Biogeochem. Cy., 2007 , 21
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Geht den tropischen Ozeanen die Luft aus?
Ventilation der Sauerstoffminimumzonen in den tropischen Ozeanen
F.U. Schwarzkopf, C.W. Bo¨ning, IFM-GEOMAR,
Leibniz-Institut fu¨r Meereswissenschaften an der
Universita¨t Kiel
Kurzgefasst
• Meerestiere beno¨tigen im Meerwasser gelo¨sten
Sauerstoff zum Leben.
• In den tropischen Ozeanbecken gibt es Zonen,
in denen nur wenig Sauerstoff vorhanden ist: die
Sauerstoffminimumzonen.
• Im Zuge des Klimawandels scheinen sich diese
Zonen auszudehnen und die Sauerstoffkonzen-
trationen fallen weiter [1].
• Um die physikalischen Prozesse der Belu¨ftung
dieser Zonen zu untersuchen beno¨tigt man hoch-
auflo¨sende Ozeansimulationen.
• Die Integration dieser feinskaligen Modelle wird
auf 512 Prozessoren durchgefu¨hrt und bedarf ei-
ner hohen Speicherkapazita¨t.
Die meisten Meerestiere atmen, wie auch der
Mensch, Sauerstoff (O2). Allerdings sind sie nicht
in einer so luxurio¨sen Situation, sta¨ndig von die-
sem Lebenselixier in passender Dosierung um-
geben zu sein. Komplexe physikalische sowie
biologisch-chemische Prozesse beeinflussen die
Sauerstoffverteilung im Ozean. U¨ber die Ober-
fla¨che wird O2 in den Ozean eingebracht und auch
nur in der obersten Schicht durch Photosynthese
freigesetzt. Darunter wird O2 durch den Abbau or-
ganischen Materials verbraucht. Durch bestimm-
te Wind- und Stro¨mungsbedingungen quillt in den
Tropen na¨hrstoffreiches Wasser auf, in dem O2 be-
sonders schnell abgebaut wird. Außerdem findet
hier keine direkte Belu¨ftung von der Oberfla¨che
aus statt, wodurch in mittleren Tiefen zwischen
200m und 600m Bereiche entstehen, in denen
nur sehr geringe Sauerstoffkonzentrationen vor-
kommen. Erst u¨ber lange Transportwege gelangt
sauerstoffreiches Wasser aus ho¨heren Breiten in
diese Regionen. In diesem Projekt wird der Ein-
fluss von Stro¨mungsvera¨nderungen auf die Sauer-
stofftrends in diesen Sauerstoffminimumzonen un-
tersucht.
Diese Prozesse werden mit einem numeri-
schen Modell, welches unter dem Schirm der
europa¨ischen DRAKKAR Gruppe, basierend auf
dem System des “Nucleus for European Model-
ling of the Ocean” (NEMO) entwickelt wurde, si-
muliert: Der globale Ozean wird mit einem Netz
u¨berspannt, dessen Maschen ca. 50 km weit sind
und an jedem Knotenpunkt dieses Netzes werden
Temperatur, Salzgehalt und die dreidimensiona-
le Stro¨mungsgeschwindigkeit berechnet. Dies pas-
siert nicht nur an der Oberfla¨che sondern in 46
vertikalen Schichten, welche zwischen 6m und
250m auseinander liegen. Insgesamt sind das
knapp 8 Millionen Wasserpunkte. Um die kriti-
schen Stro¨mungsprozesse mit hoher Wirbelakti-
vita¨t in den tropischen Ozeanen angemessen dar-
stellen zu ko¨nnen, wird in dieses globale Modell
ein feineres Netz, ein sogenanntes “Nest”, des-
sen Maschen nur noch ca. 10 km weit geo¨ffnet
sind, eingeflochten. Allein fu¨r den tropischen Atlan-
tik kommen so nochmals u¨ber 13 Millionen Punk-
te hinzu. (Fu¨r eine a¨hnliche Konfiguratuion im tro-
pischen Pazifik sind es 63 Millionen weitere Git-
terpunkte.) Die dreidimensionalen Transportwege
von Oberfla¨chenwasser in den tiefen Ozean wer-
den auf zwei verschiedene Weisen diagnostiziert:
durch Verfolgen der Bahnen einzelner, markier-
ter Wasserteilchen und durch die Betrachtung an
der Oberfla¨che eingebrachter Spurenstoffe, wel-
che keinen chemischen oder biologischen Pro-
zessen unterliegen und sich allein durch Advekti-
on und Diffusion ausbreiten. Diese Ozeanmodelle
werden mit atmospha¨rischen (Wind, Wa¨rmeflu¨sse)
Reanalysedaten u¨ber den Zeitraum 1948 bis 2007
angetrieben, und simulieren so die Vera¨nderungen
der ozeanischen Bedingungen. Analysiert werden
fu¨nfta¨gige Mittelwerte fu¨r die ozeanischen Gro¨ßen
sowie die eingebrachten Spurenstoffe. Diese ho-
he zeitliche Auflo¨sung ist von No¨ten um zum Bei-
spiel realistische Trajekorienanalysen betreiben zu
ko¨nnen, welche komplementa¨r zum Eulerschen
Geschwindigkeitsfeld eine Lagrangesche Betrach-
tung der Stro¨mungen ermo¨glichen. Die Integrati-
on eines Modelljahres des Atlantik-Nestes beno¨tigt
unter Verwendung von 512 Prozessoren auf der
ICE2 4 bis 4 1/2 Stunden Zeit und produziert
176GB Daten.
Die obere Schicht der Ozeane ist dadurch
gekennzeichnet, dass sie sehr gut durchmischt
und damit auch sauerstoffreich ist. Ein Eintrag
von Oberfla¨chenwasser in tiefere Schichten fin-
det nur in mittleren und ho¨heren Breiten statt,
nicht aber in den Tropen. Das Wasser dort hat
schon lange Wege seit der letzten Beru¨hrung
mit der Oberfla¨che hinter sich. Wasser aus den
su¨dlichen Subtropen stro¨mt entlang der Ku¨ste Bra-
siliens in einem schmalen Strom, dem Nordbrasil-
strom, zum A¨quator. Auch von Norden kommt ent-
lang der su¨damerikanischen Ku¨ste Wasser in die-
se Region. Von dort breitet es sich in mehreren
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Abbildung 1: Momentaufnahme der Verteilung eines an der Oberfla¨che eingebrachten Spurenstoffes, der sich im
Ozean allein durch Vermischungsprozesse und Stro¨mungen ausbreitet. Dargestellt ist die Konzentra-
tion dieses Stoffes in 200m Tiefe. Rote Bereiche markieren hohe, blaue Regionen geringe Konzen-
trationen. In den Bereichen, mit niedrigsten Konzentrationen befinden sich die Sauerstoffminimum-
zonen. Bis Wasser von der Oberfla¨che diese Regionen erreicht ist der meiste, in den subtropischen
Ozeanen aufgenommene, Sauerstoff schon aufgezehrt. Schematisch dargestellt sind die Wege, auf
denen das Wasser in diese Zonen gelangt (schwarze Pfade).
ma¨andrierenden Stromba¨ndern nach Osten aus.
Die Wege des Wassers sind in der Abbildung sche-
matisch dargestellt. Welche Stro¨mungsprozesse
und welche Vera¨nderungen in ihrer Sta¨rke oder
Verteilung fu¨r die Belu¨ftung der Sauerstoffmini-
mumzonen maßgeblich sind, ist bisher ungekla¨rt.
Weiterfu¨hrende Analysen der hier erzeugten Mo-
dellsimulationen sollen zur Kla¨rung beitragen.
Da direkte Beobachtungen im Ozean nur punk-
tuell in Raum und Zeit durchfu¨hrbar sind, werden
die hier entwickelten numerischen Modelle (globa-
les Modell mit Nest im Atlantik bzw. Pazifik) heran-
gezogen um das Beobachtete in einen gro¨ßeren
Kontext einzubetten. So wurde das am HLRN ge-
rechnete Modell des tropischen Pazifiks in Kom-
bination mit Daten, die von Treibbojen im Rah-
men des internationalen Argo-Programmes und
wa¨hrend Forschungsfahrten vor den Ku¨sten Perus
und Chiles gesammelt wurden, dazu genutzt, die
Stro¨mungsbedingungen in der dortigen Sauerstoff-
minimumzone zu kla¨ren [2]. In weiteren Simulatio-
nen ist geplant, mit den hier entwickelten Modellen
Sensitivita¨ten auf bestimmte Faktoren sowie ein-
zelne Mechanismen, wie zum Beispiel den Einfluss
globaler Erwa¨rmung zu untersuchen und in ent-
sprechenden “numerischen Experimenten” Szena-
rien fu¨r zuku¨nftige Vera¨nderungen zu simulieren.
Mehr zum Thema
1. Stramma, L., G. C. Johnson, J. Sprintall, and V.
Mohrholz (2008), Expanding Oxygen-Minimum
Zones in the Tropical Oceans. Science, 320,
655-658. doi: 10.1126/science.1153847
2. Czeschel, R., L. Stramma, F. U. Schwarzkopf, B.
S. Giese, A. Funk, J.Karstensen (in press), Mid-
depth circulation of the eastern tropical South
Pacific and its link to the oxygen minimum zone.
Journal of Geophysical Research - Oceans, doi:
10.1029/2010JC006565
3. http://www.sfb754.de
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Legt die globale Erwa¨rmung eine Pause ein?
Simulation des vergangenen, heutigen und zuku¨nftigen Klimas
M. Latif, N.S. Keenlyside, IFM-GEOMAR,
Leibniz-Institut fu¨r Meereswissenschaften an der
Universita¨t Kiel
Kurzgefasst
• Die globale Erwa¨rmung ist Realita¨t
• Kurzfristige natu¨rliche Schwankungen u¨ber-
lagern den langfristigen Erwa¨rmungstrend
• Ein besseres Versta¨ndnis der Ursache der kurz-
fristigen Schwankungen kann mit Hilfe von Kli-
mamodellen gewonnen werden
• Anhand des vergangenen Klimas kann man die
Modelle u¨berpru¨fen
• Verbesserte Klimavorhersagen fu¨r die na¨chsten
Jahrzehnte sind mo¨glich
Der globale Klimawandel steht im Blickpunkt des
o¨ffentlichen Interesses. Wir Menschen entlassen
seit Beginn der Industrialisierung große Mengen
des Treibhausgases Kohlendioxid (CO2) in die At-
mospha¨re, wodurch sich die Erde aufheizt. Die
Temperatur der Erde zeigt einen offensichtlichen
Erwa¨rmungstrend von gut 0,7°C wa¨hrend des 20.
Jahrhunderts. Die Auswirkungen der Erwa¨rmung
sind unu¨bersehbar: So zieht sich das Eis der Erde
beispielsweise immer mehr zuru¨ck. Die arktische
Eisbedeckung hat sich allein wa¨hrend der letzten
30 Jahre um etwa 30% verringert. Die Gebirgsglet-
scher schrumpfen in allen Breitenzonen und der
Meeresspiegel ist wa¨hrend des 20. Jahrhunderts
um knapp 20 Zentimeter gestiegen, um nur einige
A¨nderungen zu nennen.
Eine inha¨rente Eigenschaft des Klimas ist
seine große Schwankungsbreite. Die Tempera-
tur der Erde zeigt daher neben dem langfristi-
gen Erwa¨rmungstrend ausgepra¨gte Schwankun-
gen auf ku¨rzeren Zeitskalen, von Jahr zu Jahr
und von Jahrzehnt zu Jahrzehnt. Das Klimasys-
tem unterliegt vielfa¨ltigen natu¨rlichen Einflu¨ssen,
woraus sich die irregula¨re Temperaturentwicklung
erkla¨rt. Es verwundert daher nicht, dass es seit
1998 keinen neuen Temperaturrekord gegeben hat
und das Klima eine Art
”
Atempause“ durchla¨uft.
Die oftmals zyklischen natu¨rlichen Klimaschwan-
kungen ko¨nnen den von uns Menschen hervorge-
rufenen Erwa¨rmungstrend kurzzeitig bremsen oder
beschleunigen. Wir ko¨nnen daher nicht erwarten,
dass es jedes Jahr neue Temperaturrekorde zu
verzeichnen gibt.
Eine wichtige Aufgabe der Klimaforschung be-
steht darin, die Dynamik der natu¨rlichen Klima-
schwankungen zu verstehen und ihre Vorhersag-
barkeit zu untersuchen. Man unterscheidet prinzi-
piell interne und externe Klimaschwankungen. In-
terne Schwankungen sind der chaotischen Natur
des Klimas geschuldet. Zu den internen Klima-
schwankungen za¨hlt man beispielsweise langperi-
odische Schwankungen der Winde und Meeress-
tro¨mungen, die durch Wechselwirkungen zwischen
der Atmospha¨re und dem Ozean hervorgerufen
werden, ohne dass es eines a¨ußeren Antriebs
bedarf. A¨nderungen der Randbedingungen sind
die Ursache externer Schwankungen. Vulkanaus-
bru¨che oder A¨nderungen der Solarkonstante be-
einflussen die Strahlungsbilanz der Atmospha¨re,
ein wichtiger Antrieb fu¨r das Klima.
Das Projekt befasst sich mit der Dynamik
natu¨rlicher Klimaschwankungen und mit Vorhersa-
gen zum globalen Klimawandel. Die natu¨rlichen
Schwankungen werden neben dem Anstieg der
Treibhausgaskonzentrationen die Klimaentwick-
lung wa¨hrend der na¨chsten Jahrzehnte im er-
heblichen Maße mit bestimmen, insbesonde-
re auf der regionalen Skala. Das Ziel ist es,
die Vorhersagen zum globalen Klimawandel da-
durch zu verbessern, auch die kurzfristigen
natu¨rlichen Klimaschwankungen vorherzusagen,
die dem langfristigen durch den Menschen verur-
sachten Erwa¨rmungstrend u¨berlagert sind. Dazu
ist es notwendig, auch das Klima der Vergangen-
heit zu verstehen, dass ein breites Spektrum von
Fluktuationen aufweist. Die Mittelalterliche Warm-
zeit oder die Kleine Eiszeit sind Beispiele.
Komplexe Klimamodelle sind hilfreiche Werk-
zeuge, um die Klimavera¨nderlichkeit zu verste-
hen und kurzfristige Fluktuationen vorherzusagen.
Die Modelle haben inzwischen einen Standard er-
reicht, der es rechtfertigt, mit ihnen die Dynamik
der natu¨rlichen Klimaschwankungen zu untersu-
chen. In sog. Kontrollsimulation kann man etwa die
interne Klimavariabilita¨t studieren und deren Sta-
tistik mit Beobachtungen der letzten Jahrhunder-
te vergleichen. Anderseits kann man die Modelle
mir externen Antrieben, etwa mit Schwankungen
der Solarkonstante,
”
fu¨ttern“ und die Reaktion des
Klimasystems simulieren. Die Ergebnisse liefern
wertvolle Hinweise auf den natu¨rlichen
”
Rauschpe-
gel“ des Klimas und auf die potentielle Vorhersag-
barkeit von kurzfristigen Klimaschwankungen. Ins-
besondere zeigen die Modelle, dass die kurzfristi-
gen zwischenja¨hrlichen und dekadischen Schwan-
kungen in gewissem Maße vorhersagbar sind.
Bisherige Rechnungen zum globalen Wandel,
wie die im letzten Bericht des UNO Klimarats
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Abbildung 1: Die Abbildung zeigt die Vorhersage (gru¨n) von Keenlyside und Kollegen aus dem Jahr 2008. Danach
erho¨ht sich die globale Temperatur der Erde im Vergleich zu der Vorhersage ohne die Einbeziehung
des aktuellen Klimazustands (schwarz) zuna¨chst weniger schnell, um danach beschleunigt voranzu-
schreiten.
(IPCC) 2007 vero¨ffentlichten, hat man unter An-
nahme bestimmter zuku¨nftiger atmospha¨rischer
Treibhausgasentwicklungen durchgefu¨hrt. Diese
Strategie ist gerechtfertigt, solange man an der
langfristigen Entwicklung des Klimas etwa bis zum
Ende dieses Jahrhunderts interessiert ist. Um
auch die kurzfristige Entwicklung in den kommen-
den Jahren vorherzusagen, mu¨ssen die Model-
le zusa¨tzliche Informationen u¨ber die natu¨rlichen
Klimaschwankungen erhalten, insbesondere u¨ber
die Schwankungen der Meeresstro¨mungen. Das
Fehlen entsprechender Messungen hat das bis-
her verhindert. Wir haben eine Methode ent-
wickelt, um die Stro¨mungen aus den Meeres-
oberfla¨chentemperaturen abzuleiten. Letztere sind
fu¨r die vergangenen 50 Jahre gut bekannt.
Mit dieser zusa¨tzlichen Information lassen sich
dann mit den Klimamodellen auch die kurzfristi-
gen natu¨rlichen Klimaschwankungen vorhersagen,
welche die langfristige, anthropogene Erwa¨rmung
u¨berlagern.
Die so verfeinerten Vorhersagen lassen vermu-
ten, dass sich die globale Erwa¨rmung in den kom-
menden Jahren etwas abschwa¨cht. Ab der Mitte
des Jahrzehnts wird es entsprechend der Vorher-
sagen dann wieder eine beschleunigte Erwa¨rmung
geben, weil die natu¨rlichen Schwankungen ver-
mutlich in ihre positive Phase umschlagen werden.
Die Modelle weisen allerdings auch noch
erhebliche Schwa¨chen auf, die u.a. darauf
zuru¨ckzufu¨hren sind, dass sie noch recht gro-
bauslo¨send sind. Das HLRN bietet die Mo¨glichkeit,
die horizontale Auflo¨sung von derzeit knapp 400
Kilometer auf 50 Kilometer global zu erho¨hen, was
regional detailliertere Vorhersagen zula¨sst. In ei-
nigen Jahren sind dann vermutlich Rechnungen
mit einer globalen Auflo¨sung von 10 Kilometer
mo¨glich. Dann wird man auch kleinra¨umige Pro-
zesse wie die mesoskaligen Wirbel im Meer auf-
zulo¨sen ko¨nnen, die einen wichtigen Einfluss auf
das großra¨umige Stromsystem, wie den Golfstrom,
ausu¨ben.
Mehr zum Thema
1. Keenlyside, N. S., M. Latif, J. Jungclaus, L.
Kornblueh, and E. Roeckner, 2008: Advancing
Decadal-Scale Climate Prediction in the North
Atlantic Sector. Nature, 453, 84-88.
2. Park, W., N. S. Keenlyside, M. Latif, A. Stro¨h, R.
Redler, E. Roeckner, and G. Madec (2009): Tro-
pical Pacific climate and its response to global
warming in the Kiel Climate Model. J. Climate,
22 (1), 71-92, DOI: 10.1175/2008JCLI2261.1.
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Dompteur der Stro¨mung
Numerische Simulation der Aktiven Stro¨mungsbeeinflussung auf einer
Hochauftriebskonfiguration
T. Ho¨ll, F. Thiele, Institut fu¨r Stro¨mungsmechanik
und Technische Akustik, Technische Universita¨t
Berlin
Kurzgefasst
• Moderne Flugzeugflu¨gel bestehen aus Mehr-
fachklappensystemen, die wa¨hrend des Starts
und der Landung fu¨r den no¨tigen Auftrieb sorgen.
• Diese Systeme sind allerdings komplex, schwer,
wartungsaufwendig und teuer.
• Aktive Stro¨mungsbeeinflussung durch Einblasen
(und ggf. Absaugen) auf der Hinterkantenklap-
pe hat das Potential den Auftrieb wa¨hrend der
Langsamflug-Phasen zu erho¨hen.
• Der Beeinflussungsmechanismus zeichnet sich
durch zahlreiche Parameter aus, wie z.B. Impuls
und Frequenz der Ausblas-Stro¨mung.
• Die aktive Beeinflussung auf dem Flugzeugtrag-
flu¨gel wird in rechenaufwendigen Simulationen
am HLRN untersucht und beno¨tigt den Einsatz
von mehreren hundert CPU-Kernen.
Moderne Verkehrsflugzeuge besitzen effiziente
Hochauftriebssysteme, um im Langsamflug beim
Start und bei der Landung den erforderlichen Auf-
trieb zu realisieren. Diese Systeme bestehen aus
Vorflu¨gel und Hinterkantenklappe und vergro¨ßern
zum einen die Flu¨gelfla¨che und zum anderen die
effektive Wo¨lbung des Gesamtflu¨gels. Betrachtet
man die Hinterkantenklappe, so erfolgt die Ver-
gro¨sserung der effektiven Wo¨lbung durch eine
Erho¨hung des Ausschlagwinkels der Klappe. Die-
sem Mechanismus sind jedoch Grenzen gesetzt,
da bei zu hohem Ausschlagwinkel die Stro¨mung
u¨ber der Klappe ablo¨st und die Auftriebserho¨hung
zunichte gemacht wird. Eine passive Maßnahme
zur Verhinderung der Ablo¨sung ist das Vorhanden-
sein eines Spaltes zwischen Hauptprofil und Klap-
pe, durch den energiereiches Fluid auf die Klap-
penoberfla¨che geleitet wird.
Design und Verwendung solcher Hochauftriebs-
systeme sind mittlerweile zum Industriestandard
geworden. Daru¨ber hinaus muss festgestellt wer-
den, dass aus industrieller Sicht die Klappensys-
teme weitgehend optimiert sind und eine wei-
tere Performance-Steigerung mit den heute zur
Verfu¨gung stehenden Mitteln kaum noch mo¨glich
erscheint. Dennoch ist eine Weiterentwicklung
und Leistungssteigerung wu¨nschenswert, da diese
z.B. zu einer Verkleinerung der Klappen und so-
mit zu einer Gewichtsersparnis fu¨hren kann. Ein
weiteres Entwicklungsziel ist es, die Komplexita¨t
der Klappensysteme zu verringern, um dadurch
Konstruktions- und Wartungskosten einzusparen.
Die aktive Stro¨mungskontrolle kann hier einen
Beitrag leisten, diese Ziele zu erreichen. Durch
gezielte Beeinflussung der abgelo¨sten Stro¨mung
u¨ber der Hinterkantenklappe kann diese zum
Wiederanliegen gebracht werden. Dadurch kann
der Einsatzbereich der Hochauftriebssysteme zu
ho¨heren Klappenausschlagswinkeln hin verscho-
ben werden.
Ziel des Projektes ist es, mit Hilfe von sowohl
harmonischem Einblasen und Absaugen (synthe-
tischer Jet) als auch gepulstem Einblasen auf der
Hinterkantenklappe die Ablo¨sung der Stro¨mung zu
vermindern bzw. vollsta¨ndig zu vermeiden. Unter-
sucht wird dieses Beeinflussungskonzept an ei-
nem praxisnahen Flu¨gelmodell bestehend aus drei
Komponenten: Vorflu¨gel, Hauptflu¨gel und Hinter-
kantenklappe. Um den Rechenaufwand zu ver-
ringern wird die Konfiguration als spannweitig
unendlicher Flu¨gel mit periodischen Randbedin-
gungen realisiert. Voruntersuchungen haben ge-
zeigt, dass bei einem Anstellwinkel von 6◦ und
einem Ausschlagswinkel der Hinterkantenklappe
von 37◦ die Stro¨mung auf dem Hauptflu¨gel noch
anliegt und dann an der Vorderkante der Klap-
pe vollsta¨ndig ablo¨st. Diese Konfiguration ist Aus-
gangspunkt der Beeinflussungsuntersuchungen.
Der Kontrollmechanismus soll eingesetzt werden
um die Stro¨mungsablo¨sung zu verhindern und den
Auftrieb wieder zu steigern.
Basis fu¨r die numerischen Simulationen ist der
am Institut fu¨r Stro¨mungsmechanik und Techni-
sche Akustik entwickelte Stro¨mungslo¨ser ELAN
(ELiptic Solution of the Navier-Stokes Equati-
ons) [1]. Dieser nutzt die Finite-Volumen-Methode
fu¨r die Lo¨sung der Reynolds-gemittelten Navier-
Stokes Gleichungen (RANS). Des weiteren ist
es mit ELAN mo¨glich hybride Verfahren, speziell
Detached-Eddy Simulation, einzusetzen.
Es wurden zahlreiche numerische Simulationen
der aktiven Stro¨mungskontrolle durchgefu¨hrt, in
deren Rahmen die wesentlichen Parameter einer
angeregten Stro¨mung untersucht und variiert wur-
den. Dies sind die Intensita¨t des Ausblase-Jets
(Impulsbeiwert), die Frequenz des instationa¨ren
Anregestroms, der Ausblaswinkel und beim ge-
pulsten Einblasen der Duty Cycle (Zeit, die der
Puls aktiv ist, bezogen auf die Periodendauer der
instationa¨ren Anregung).
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Abbildung 1: Detailansicht der Hinterkantenklappe der Hochauftriebskonfiguration. Dargestellt ist ein Schnapp-
schuss der Detached-Eddy Simulation einer unangregten (links) und einer mit gepulstem Einblasen
angeregten Stro¨mung (rechts). Die Wirbel sind mit dem λ2-Wirbelkernkriterium visualisiert und mit
der auf die Anstro¨mgeschwindigkeit bezogenen lokalen Stro¨mungsgeschwindigkeit eingefa¨rbt. Es
zeigt sich sehr deutlich, dass die unbeeinflusste, natu¨rliche Stro¨mung direkt an der Klappenvorder-
kante ablo¨st. Die angregte Stro¨mung hingegen liegt u¨ber einen langen Bereich auf der Klappe an,
sorgt fu¨r gu¨nstigere Abstro¨mbedingungen vom Hauptflu¨gel und erho¨ht somit den Auftrieb des ge-
samten Flu¨gels.
Die verwendeten Rechengitter bestehen aus
bis zu 25 Millionen Zellen und sind block-
strukturiert. Die Simulationen auf diesen Rechen-
gittern beno¨tigten mehrere Wochen Rechenzeit
auf 256 CPUs.
Es zeigt sich, dass bereits bei geringen Impuls-
beiwerten die Stro¨mung auf der Hinterkantenklap-
pen zum Wiederanliegen gebracht werden kann,
vorausgesetzt, dass eine geeignete Frequenz des
instationa¨ren Anregeluftstroms vorgeben wird. Die
beno¨tigte Ausblasstro¨mung kann z.B. als Zapfluft
dem Triebwerk entnommen werden.
Das Wiederanlegen der Klappenstro¨mung hat
eine Autriebssteigerung zur Folge. Weitere Steige-
rungen auf bis zu 25 Prozent u¨ber dem Auftrieb
der unangregten Stro¨mung lassen sich durch ge-
eignete geometrische Abmessungen des Ausblas-
Schlitzes, geeignete Ausblaswinkel und durch ei-
ne Phasenverschiebung in der Aktuation einzelner
Beschlitzungs-Segmente erreichen. Die optimalen
Verha¨ltnisse wurden in zahlreichen Parameterva-
riationen gefunden. Pra¨destiniert fu¨r eine derarti-
ge Untersuchung wa¨re eigentlich eine adjungierte
Optimierung. Solche Simulationen sind allerdings
momentan noch viel zu aufwa¨ndig und teuer hin-
sichtlich des Rechenzeit- und Speicherbedarfs.
Mehr zum Thema
1. L. Xue: Entwicklung eines effizienten paralle-
len Lo¨sungsalgorithmus zur dreidimensionalen
Simulation komplexer turbulenter Stro¨mungen,
PhD thesis, Technische Universita¨t Berlin, 1998.
2. T. Ho¨ll, E. Wassen and F. Thiele: Numerical in-
vestigation of segmented actuation slots for ac-
tive separation control of a high-lift configurati-
on, in R. King, Active Flow Control II, Notes on
Numerical Fluid Mechanics and Multidisciplina-
ry Design, Vol. 108, Springer Verlag, 2010.
3. T. Ho¨ll, E. Wassen and F. Thiele: Active sepa-
ration control on a high-lift configuration using
segmented actuation slots, AIAA-Paper 2010-
4249, 2010.
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DFG-Sonderforschungsbereich 557 ”Beeinflus-
sung komplexer turbulenter Scherstro¨mungen”
Ingenieurwissenschaften
98
Numerische Optimierung stro¨mungsmechanischer Bauteile
Fluidik-Elemente zur aktiven Stro¨mungskontrolle
J. Sesterhenn, M. Lemke, Institut fu¨r
Stro¨mungsmechanik und Technische Akustik, TU
Berlin
Kurzgefasst
• Fluidik-Elemente sind stro¨mungsmechanische
Schalter im Sinne von Dioden oder Transistoren.
• Die Einsatzgebiete reichen von Auftriebs- bis
Verbrennungskontrolle.
• Die Konstruktion basiert bisher auf empirischen
Regeln.
• Ziel ist die Schaffung einer fundierten und
verla¨sslichen Wissens- und Methodenbasis zur
Auslegung der Elemente.
• Es werden massiv parallelisierte direkte nume-
rische Simulationen, Optimierungen mittels ad-
jungierter Gleichungen und Stabilita¨tsanalysen
durchgefu¨hrt.
Fluidik-Elemente schalten mit sehr kleinen Steuer-
impulsen große Massenstro¨me oder lassen die
Stro¨mung in einer Richtung passieren wa¨hrend
sie die entgegengesetzte Richtung sperren. Bis-
herige Forschungsergebnisse auf diesem Gebiet
stammen zu einem großen Teil aus den 60er und
70er Jahren und bescha¨ftigen sich vorrangig mit
der komplexen Verschaltung unterschiedlicher flui-
discher Komponenten [1]. Ihre prima¨ren Anwen-
dungsgebiete waren Schaltungen und Steuervor-
richtungen im Bereich der Luft- und Raumfahrt.
Da die Fluidik mit der Entwicklung elektronischer
Rechner hinsichtlich logischer Schaltungen stark
an Bedeutung verloren hat, liegt der Fokus des In-
teresses nun auf anwendungsbezogenen Proble-
men.
Die im Großprojekt untersuchten Bauteile sollen
zum Beispiel der aktiven Stro¨mungskontrolle die-
nen. Die Elemente besitzen keine beweglichen Tei-
le und sind daher praktisch verschleißfrei. Dadurch
sind sie unter schwierigen Bedingungen, wie zum
Beispiel hohen Temperaturen und starken Druck-
schwankungen, sicherer als mechanische Venti-
le. Sie zeichnen sich zudem durch einen wesent-
lich ho¨heren Wirkungsgrad aus und erlauben kon-
struktive Freiheiten, die ga¨ngige Bauteile nicht bie-
ten. Insbesondere sind die Leistungsgrenzen nicht
mehr durch Struktureigenschaften der Bauteile ge-
geben, sondern durch Stro¨mungsformen.
Das wesentliche Problem bei der Konstrukti-
on von Fluidik-Elementen ist, eine optimale Geo-
metrie und die dazugeho¨rigen Stro¨mungsformen
zu finden. Die Stro¨mungen mu¨ssen leicht und
zuverla¨ssig sowie mit bestimmten Frequen-
zen/Amplituden schaltbar sein. Das physika-
lisch/mathematische Problem ist analog zu ei-
nem Ball auf einer Hu¨gelspitze der durch kleine
Sto¨rungen entweder nach links oder nach rechts
rollt und anschließend mo¨glichst energieeffizi-
ent zwischen beiden Ta¨lern hin- und herwandern
(schalten) muß. Die Auslegung der Bauteile basiert
bisher zu großen Teilen auf empirischen Regeln
und soll mit Hilfe moderner numerischer Methoden
auf eine fundierte und zuverla¨ssige Basis gestellt
werden.
Ziel des Großrojekts ist daher die direkte nu-
merische Simulation komplexer Fluidik-Elemente
und deren (Geometrie-)Optimierung in Bezug
auf Frequenz- und Amplitudenverhalten sowie
Frequenz-Massenstromverha¨ltnis und einen gerin-
gen Druckverlust. Untersucht werden verschiede-
ne Typen von fluidischen Transistoren in Form
von selbst- und fremderregt schaltenden Bau-
teilen. Selbsterregte Elemente dienen dem Ein-
satz in Turbomaschinen zur Reduktion von
Emissionen, der Senkung des Treibstoffbedarfs
und der La¨rmminimierung. Fremderregte Fluidik-
Bauteile dienen der aktiven Kontrolle komplexer
Stro¨mungen. Die Vision sind leistungsfa¨hige dyna-
mische Aktuatoren mit geringem Strukturgewicht
und Druckverlust.
Zur Modellierung der komplexen zwei- und drei-
dimensionalen Geometrien wird eine besondere
Methode verwendet. Sie beruht auf der Grundi-
dee, feste Ko¨rper als poro¨se Stoffe zu modellie-
ren, bei denen die Poro¨sita¨t gegen Null strebt.
Das Verfahren wird durch eine Erweiterung der
beschreibenden Navier-Stokes-Gleichungen reali-
siert. Die Diskretisierung des Rechengebiets er-
folgt unter Verwendung optimierter finiter Differen-
zen und pseudospektraler Ableitungen, wobei in
beiden Fa¨llen von einer charakteristischen For-
mulierung der Navier-Stokes-Gleichungen [2] aus-
gegangen wird. Fu¨r die zeitliche Diskretisierung
wird ein explizites exponentielles Zeitintegrations-
verfahren verwendet.
Zur Optimierung der Geometrie wird eine Me-
thode verwendet, die auf den adjungierten Navier-
Stokes-Gleichungen beruht und eine Optimierung
unter Nebenbedingungen erlaubt. Mit Hilfe dieser
Methode lassen sich sehr effizient Aussagen u¨ber
den Gradienten (Optimierungsziel bezu¨glich Geo-
metrie) ableiten. U¨ber mehrere Iterationsschritte
kann eine Optimierung u¨ber einen großen Para-
meterbereich, auch zeitlich durchgefu¨hrt werden.
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Abbildung 1: Verlauf einer Schaltsequenz im Fluidik-Element. Die Stro¨mung ist von links nach rechts gerichtet. Die
Geschwindigkeit des Fluides von 0-200 m/s ist durch den Farbverlauf von Blau nach Dunkelrot wie-
dergegeben. Zum Zeitpunkt t1 stro¨mt das Fluid durch den oberen Auslaß (A). Zeitversetzt (t2) wird
u¨ber die obere Ru¨ckfu¨hrung (a) der Strahl an der Schaltstelle (S) nach unten abgelenkt und stro¨mt in
Folge (t3 - t5) durch den unteren Auslaß (B) aus. Zum Zeitpunkt t6 erkennt man, wie durch die untere
Ru¨ckfu¨hrung (b) der Strahl wieder nach oben gelenkt wird, der Zyklus beginnt erneut.
Zudem liefern die Gleichungen Aussagen u¨ber die
Sensitivita¨t der Stro¨mung gegenu¨ber Sto¨rungen
(Steuerstro¨me) und damit Hinweise wie eine effi-
ziente Schaltung zu realisieren ist.
Durchgefu¨hrt werden mehrere Parameterstudie-
nen mit Gitterauflo¨sungen von 256 × 256 × 1 bis
2048 × 2048 × 1 Punkten (zweidimensional) und
256 × 256 × 64 bis 2048 × 2048 × 256 Punkten
(dreidimensional). Dabei wird sowohl mit MPI als
auch OpenMP parallelisiert. Der zu erwartende
Speicherbedarf fu¨r eine hochauflo¨sende Optimie-
rungsrechung liegt bei ≈ 20 TByte. Die entspre-
chende Simulation beno¨tigt ≈ 2 Wochen Zeit auf
1000+ CPU-Kernen.
Die adjungierten Methoden sind Erweiterungen
der bekannten direkten numerischen Simulation
(DNS). Sie dienen dazu, daß eine Simulation nicht
nur in der Lage ist die Physik korrekt widerzuge-
ben, sondern einen wesentlichen Betrag bei der
Optimierung von komplexen Geometrien und Mo-
dalstrukturen leistet. Durch die Weiterentwicklung
dieser rechenintensiven Methoden ko¨nnen auch
nicht offensichtliche Zusammenha¨nge in die Kon-
struktion und Optimierung von Fluidik-Elementen
einfließen.
Mehr zum Thema
1. Rechten, A. W. (1976). Fluidik - Grundlagen,
Bauelemente, Schaltungen. Springer.
2. Sesterhenn, J. (2000). A characteristic-type for-
mulation of the navier-stokes equations for high
order upwind schemes. Computers & Fluids,
30(1):37 - 67.
Fo¨rderung
Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG)
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Kontrollierte Verdichtung in Flugtriebwerken
Numerische Simulation und Analyse einer Statorkaskade mit aktiver
Stro¨mungskontrolle
C. Gmelin, M. Steger, E. Wassen, F. Thiele, Insti-
tut fu¨r Stro¨mungsmechanik und Technische Akus-
tik, Technische Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Steigendes Flugaufkommen und verscha¨rfte
Richtlinien erfordern effektivere Triebwerke.
• Methoden der aktiven Stro¨mungsbeeinflussung
bieten die Mo¨glichkeit die Leistungsdichte eines
solchen Antriebs zu erho¨hen und somit Gewicht,
Emissionen und Treibstoffverbrauch von moder-
nen Flugtriebwerken zu senken.
• Da die Stro¨mung in Axialverdichtern und die
Beeinflussung durch Jets hochgradig turbulen-
te Pha¨nomene darstellen, werden die Unter-
suchungen hier an einer Statorkaskade durch-
gefu¨hrt, welche den nicht-rotierenden Teil eines
Axialverdichters repra¨sentiert.
• Hochauflo¨sende Simulationen bieten Einsicht
sowohl in die stro¨mungsmechanischen Vorga¨nge
der turbulenten Stro¨mungen innerhalb des Ver-
dichters als auch in die Interaktion zwischen der
Hauptstro¨mung und dem Jet der Aktuatorik.
Moderne Verdichter sind bereits stark optimier-
te Komponenten, welche effektiv unter stabilen
Bedingungen arbeiten sollen. In stark belaste-
ten Verdichtern neigt die Stro¨mung dazu an den
Statorschaufeln abzulo¨sen. Praktisch wirkt sich
dies in hohen Druckverlusten aus. Um modera-
te Stufenbelastungen einzuhalten, bestehen Ver-
dichter stets aus einer großen Anzahl von Stu-
fen. Durch aktive Beeinflussung der Ablo¨segebiete
la¨sst sich der Stro¨mungsabriss zu Betriebspunk-
ten mit erho¨hter Verdichterbelastung verschie-
ben. Deshalb ko¨nnen entsprechende Fortschrit-
te auf dem Gebiet der Verdichtertechnologie da-
zu beitragen, die Stufenzahl zu senken und so-
mit das Gesamtgewicht zu verringern, den Treib-
stoffverbrauch zu senken und die Gesamtkos-
ten zu reduzieren. Die in den letzten Jahren im
aerodynamischen Bereich vorwiegend eingesetz-
ten passiven Methoden wie Profilwo¨lbung, 3D–
Schaufelgeometrie sowie terrassierte Endwa¨nde
sind mittlerweile weitgehend erscho¨pft. Die akti-
ve Stro¨mungsbeeinflussung verspricht auf diesem
Gebiet den dazu no¨tigen Technologiesprung zu
ermo¨glichen.
Es ist das Ziel dieses Projektes, die Ablo¨sung
an solchen hochbelasteten Turbomaschinenbe-
schaufelungen durch aktive Stro¨mungsbeeinflus-
sung zu vermindern bzw. vollsta¨ndig zu vermei-
den. Insbesondere soll das periodische Einbla-
sen u¨ber Schlitze an den Geha¨usewa¨nden sowie
den Schaufeloberfla¨chen untersucht werden. Ak-
tive Methoden zeichnen sich gegenu¨ber passiven
darin aus, dass die Beeinflussung lediglich bei Be-
darf eingeschaltet werden kann und sie im ausge-
schalteten Zustand keinen negativen, parasita¨ren
Effekt auf die Stro¨mung ausu¨bt. Daru¨ber hinaus
kann, in Kombination mit einem Regelmechanis-
mus, fu¨r verschiedene Betriebspunkte auf die je-
weils vorherrschenden Anstro¨mbedingungen flexi-
bel reagiert werden.
Die hierbei untersuchte ebene Statorkaskade
stellt eine vereinfachende Abwicklung der in Um-
fangsrichtung verteilten Leitschaufeln einer rea-
len Turbomaschine dar. Die Kaskade wurde so
ausgelegt, dass sie die typischen Stro¨mungs-
und Ablo¨sepha¨nomene einer hochbelasteten Ver-
dichterschaufel aufweist. Auf der Schaufelsaugsei-
te bilden sich auf Ho¨he der laminaren Ablo¨seblase
massive Eckenwirbel aus, welche stromab die
Stro¨mung der Kaskade einschnu¨ren. Bei ca.
70% Saugseitenlaufla¨nge treffen die Eckenwir-
bel der beiden Endwa¨nde aufeinander und die
Stro¨mung lo¨st senkrecht zur Stro¨mungsrichtung
ab. Die Endwa¨nde und die Schaufelsaugseite re-
pra¨sentieren die Orte fu¨r zwei Beeinflussungskon-
zepte, welche in einem ersten Schritt unabha¨ngig
voneinander untersucht werden. Mit den Aktuato-
ren an den Endwa¨nden sollen die Eckenwirbel an
die Kaskadenendwa¨nde geru¨ckt und somit die Ein-
schnu¨rung vermindert werden. Die Aktuatorik an
der Schaufel zielt auf die Verzo¨gerung bzw. Ver-
hinderung der Ablo¨sung nahe der Hinterkante ab.
Nach Auffinden geeigneter Parameter fu¨r beide
Beeinflussungspositionen soll die Kombination der
beiden Konzepte simuliert werden.
Im Rahmen des Transferbereich (TFB) des Son-
derforschungsbereiches (SFB) 557
”
Beeinflussung
komplexer turbulenter Scherstro¨mungen“, Teilpro-
jekt T2, an der Technischen Universita¨t Berlin
wurde, in Zusammenarbeit mit dem experimentel-
len Partnerprojekt, die Stro¨mung analysiert und
geeignete Aktuatorkonzepte im Hinblick auf Art,
Beeinflussungsposition, Frequenz und Amplitude
der Aktuation ermittelt. Hierfu¨r wurden instati-
ona¨re Reynolds-gemittelte Navier-Stokes Simula-
tionen durchgefu¨hrt [1].
Da bei einer Reynolds-gemittelten Navier-
Stokes Simulation (RANS) die Turbulenz durch
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Abbildung 1: Visualisierung der Sekunda¨rstro¨mung in der Kaskade mit Hilfe von Isofla¨chen des λ2–
Wirbelkriteriums eingefa¨rbt mit der lokalen Stro¨mungsgeschwindigkeit (rot: hohe, blau: niedrige Ge-
schwindigkeit). Die linke Seite zeigt die Lo¨sung der RANS-Simulation wa¨hrend die Rechte Seite die
Lo¨sung der DES darstellt. Die DES zeigt im Bereich der freien Scherschichten feine turbulente Struk-
turen auf, welche durch eine RANS nicht aufgelo¨st und erfasst werden ko¨nnen.
Modelle beschrieben wird, sind diese Verfahren
zwar gu¨nstig in Bezug auf den Rechenaufwand, al-
lerdings oft auch ungenau in der Beschreibung der
Turbulenz, insbesondere bei abgelo¨sten, instati-
ona¨ren Pha¨nomenen. Eine hochauflo¨sende Large-
Eddy Simulation (LES) modelliert nur die kleinsten
Skalen wa¨hrend große Skalen direkt aufgelo¨st wer-
den. Insbesondere ist eine LES speziell im wand-
nahen Bereich sehr teuer. Da bei einer Verdichter-
stro¨mung zusa¨tzlich zu den Schaufeln auch noch
die Endwa¨nde berechnet werden mu¨ssen, wird
hier ein hybrider Ansatz verwendet, welcher die
Vorteile beider Berechnungsverfahren kombiniert.
Die wandnahen Bereiche werden im RANS-Modus
behandelt und in den wandfernen Bereichen turbu-
lenter Stro¨mungen werden die abgelo¨sten, groß-
skaligen Schwankungsbewegungen mit dem LES-
Modus aufgelo¨st. Derartige hybride RANS-LES-
Verfahren bezeichnet man als Detached-Eddy-
Simulation (DES) [2]. Sie stellen einen Kompro-
miss aus aufgelo¨sten Stro¨mungspha¨nomenen und
beno¨tigter Rechenzeit dar, welcher in naher Zu-
kunft industriellen Nutzen finden ko¨nnte. Die un-
terschiedliche Auflo¨sung der Sekunda¨rstro¨mung in
der Kaskade durch die beiden Verfahren (RANS –
DES) ist deutlich in Abbildung 1 sichtbar.
Mehr zum Thema
1. Gmelin, C., Steger, M., Thiele, F., Huppertz, A.,
Swoboda, M.: Unsteady RANS Simulations of
a Highly Loaded Low Aspect Ratio Compressor
Stator Cascade with Active Flow Control. ASME
Turbo Expo 2010, GT2010-22516, 2010.
2. Steger, M., van Rennings, R., Gmelin, C., Thie-
le, F., Huppertz, A., Swoboda, M.: Detached-
Eddy Simulation of a Highly Loaded Compres-
sor Cascade with Laminar Separation Bub-
ble. 9th European Turbomachinery Conference,
2011.
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Does a sponge reduce jet screech?
Optimal control to reduce supersonic jet-noise with porous media
J. Schulze, J. Sesterhenn, Institute of Fluid Me-
chanics and Engineering Acoustics, Berlin Univer-
sity of Technology
Abstract
• Supersonic jets used in aeronautics will be im-
perfectly expanded in flight. The adaption to the
ambient pressure takes place in a sequence of
oblique shocks
• The shock/shear–layer interaction may trigger
the shear layer at the nozzle exit, forming a feed-
back loop which results in an extremely loud
noise component called screech (160 dB).
• The minimization of supersonic jet noise (espe-
cially screech) is a matter of particular concern
and the focus of the present project.
• The idea is to place an optimized porous medium
around the nozzle to suppress the feedback loop
and thus to minimize jet screech.
• Multidimensional high order and three–
dimensional CFD optimization application solved
on a half billion points with at least 1024 cores.
Supersonic jets, as found in civil– or military air-
craft, are responsible for loud noise sources, pol-
luting the environment [1]. One can distinguish
between three physical flow phenomena respon-
sible for supersonic jet noise. The first and usually
quietest noise sources are of rather low frequency,
and are caused by the turbulent mixing in the shear
layers surrounding the jet core. Especially vortex
pairing contributes to these sources. A second
phenomenon, the so called shock induced noise,
is caused by an interaction of these turbulent ed-
dies with the oblique shocks in the jet core. Shock
induced noise is of higher frequency than mixing
noise and distributed over a vast range of frequen-
cies in the power spectrum. In contrast to mixing
noise which is mainly directed in downstream di-
rection, shock induced noise is directed mainly in
the upstream direction.
Considering a subsonic Co-flow of the super-
sonic jet, the upstream traveling shock induced
acoustic waves can reach the nozzle exit. At this
point, these acoustic pressure fluctuations are trig-
gering the Kelvin–Helmholtz instabilities in the mix-
ing layers. On their way downstream the jet, the in-
stabilities are growing to lager coherent structures
and interacting with the oblique shocks in the jet
core. Again, shock induced noise is emanated up-
stream and closing a feedback loop with a certain
frequency. In the literature this effect is referred to
as screech and can produce sound pressure levels
of up to 160 dB.
As mentioned above, the screech feedback loop
is closed by upstream traveling acoustics interact-
ing with the nozzle exit lip. These acoustics are im-
pinging at the nozzle lip, being reflected, and caus-
ing a pressure gradient at the nozzle exit, forcing
the instabilities in the thin mixing layer. Thus, by a
modification of the nozzle lip, the screech tone can
be influenced. Generally speaking, a thick nozzle
lip is producing louder screech tones than a small
lip.
The focus of the present research project lies in
the minimization of jet screech by a modification of
the nozzle exit. In contrast of changing the noz-
zle geometry, we will follow a different approach by
adding a porous medium at the nozzle exit to sup-
press screech tones. The idea is to damp imping-
ing acoustic waves in the porous medium at the
nozzle exit to suppress their sensitivity to forced in-
stabilities in the mixing layers.
Porous media can be a complex three-
dimensional geometry with pores of a vast range of
different length scales. A usual fashion in CFD is
to create a mesh around the geometry of interest
and solve the flow in the resulting computational
domain. Using a high order finite difference code
with structured grids, as it is necessary for highly
accurate aeroacoustic applications makes this ap-
proach impractical.
To this end, the porous medium investigated, is
modeled by a volume force, similar to Darcy’s law
for incompressible flow. For the present aeroa-
coustic application the volume force is added to the
full compressible Navier–Stokes equations leading
to a new set of porous flow equations.
A porous medium is characterized by only two
parameters, the porosity φ and the permeability
K. Whereas φ describes the volume ratio of void
space to the whole volume of the porous mate-
rial. Thus, a porosity equal to one represents void
space only, and a porosity of zero a solid mate-
rial, where no fluid could penetrate. The latter ex-
treme would causes a singularity in the porous flow
equations, thus only values of 0 < φ ≤ 1 are fea-
sible. The permeability K is a symmetric tensor
and measures the drag on the fluid penetrating the
porous material.
Since it is by no means clear how to choose the
two parameters to reduce screech tones, an opti-
mization technique will be used to obtain the op-
timal distribution of the porosity and permeability.
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Figure 1: Vorticity iso–surface (color) and acoustic pressure iso–surface (translucent, gray) of an under–expanded
supersonic and round jet including the complex geometry of the Laval nozzle (gray). Reynolds number
based on the jet diameter: Re = 30 000. Mach number at the exit of the jet: M = 1.55. Pressure ratio:
pj/p∞ = 2 (under–expanded). Approx. 33 million grid points solved on 256 cores in only 3000 CPUh.
Due to the space-dependence of the design pa-
rameters, the number of parameters to control can
easily be in the order of several thousand. To han-
dle this amount of degrees of freedom in the opti-
mization algorithm, adjoint methods will be used in
an iterative design process to obtain the gradient
information of the objective function (noise). The
adjoint equations are based on the full compress-
ible porous Navier–Stokes equations and are de-
rived in a continuous manner without any further
simplifications. Since the control parameters are
constraint (0 < φ ≤ 1 and K < 0), due to their
physical properties, a method based on slack vari-
ables will be applied.
To solve the supersonic aeroacoustic applica-
tion, direct numerical methods will be used in
combination with a high order finite difference ap-
proach. Based on the high Reynolds number
(Re = 30000) approximately 0.5 · 109 points will be
used to resolve the flow in the computational do-
main.
Previous studies [2] showed that adjoint based
methods, in combination with porous media, are
a promising and efficient method to minimize trail-
ing edge noise. Beyond the aeroacoustic field, this
type of flow optimization may find application in a
variety of disciplines and configurations where the
optimization of any objective by means of a modifi-
cation of the geometry and/or material is desired.
More Information
1. Schulze, J. and Sesterhenn, J. (2008). Numeri-
cal Simulation of Supersonic Jet–Noise. PAMM
Proc. Appl. Math. Mech. 8(1):10703–10704.
2. Schulze, J. and Sesterhenn, J. (2010). Optimal
distribution of porous media to reduce trailing
edge noise. EFMC8 Bad Reichenhall 2010.
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Das Flugzeug muss leiser werden
Untersuchung und Beeinflussung von Breitbandla¨rm in Turbomaschinen mit
neuartigen hybriden Simulationsverfahren
B. Greschner, F. Thiele, Institut fu¨r
Stro¨mungsmechanik und Technische Akustik,
Technische Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Flugzeuge mu¨ssen leiser werden um die Belas-
tung fu¨r die Umwelt und den Menschen zu redu-
zieren
• Bei Start/Landung sind Triebwerke einer der
Hauptverursacher des La¨rms
• Die Auslegung von Flugzeugtriebwerken hin-
sichtlich des breitbandigen La¨rms erfolgt
heutzutage gro¨ßtenteils empirisch, da die
La¨rmentstehungsmechanismen weitgehend un-
bekannt sind
• Neueste hybride RANS/LES-Verfahren sollen
erstmalig im Bereich der Turbomaschinen ange-
wendet werden um die Verhersagemo¨glichkeiten
mittels direkter numerischer Simulation in die-
sem Bereich zu demonstrieren
• Die Analyse der hochauflo¨senden Stro¨mungs-
simulationen soll die hauptsa¨chlichen La¨rment-
stehungsmechanismen identifizieren und quanti-
fizieren
• Aktive und passive Methoden zur Beeinflussung
des La¨rms in Triebwerken werden untersucht
Die zuku¨nftigen Verscha¨rfungen im La¨rmschutz bei
gleichzeitiger Zunahme des Flugverkehrs resultie-
ren in der Forderung nach immer leiseren Flug-
zeugen bzw. deren Komponenten. Wa¨hrend sich
in den vergangenden Jahrzehnten deutliche Fort-
schritte vorallem im Bereich des damals vorherr-
schenden Freistrahlla¨rms abzeichneten, tritt nun
der durch die Komponenten im Bypassstrom des
Triebwerkes verursachten La¨rm in den Vorder-
grund. Besonders kritisch werden dieser Effekte
bei den von den Turbinenherstellern fu¨r die Zu-
kunft favorisierten ’Ultra-High-Bypass-Ratio Fans’
(UHBR-Fan), da hier der La¨rm hauptsa¨chlich von
Rotor, Stator und Interaktion von diesen im By-
passstrom verursacht werden – der Freistrahlla¨rm
tritt weiter in den Hintergrund. In den letzten Jah-
ren wurden mit grossem Aufwand die Quellme-
chanismen von tonalen Anteilen des Bypassla¨rms
untersucht und Fortschritte bei der Verminde-
rung/Kontrolle diese La¨rmquellen gemacht. Der im
Bypass verursachte Breitbandla¨rm wurde bisher
jedoch kaum untersucht, da hier einerseits experi-
mentell aber vorallem auch von der Simulationssei-
te her enormer Aufwand betrieben werden muss.
Die sehr schnell rotierenden Rotorbla¨tter produzie-
ren ein hochgradig turbulentes und instationa¨res
Stro¨mungsfeld. Die Interaktion dieser kleinskali-
gen turbulenten Strukturen mit Einbauten, Kan-
ten, Statorbla¨ttern und den nachfolgenden Stufen
la¨ßt sich nur unzureichend mit einfachen Model-
len erfassen. Die direkte numerische Simulation
der la¨rmverursachenden instationa¨ren Stro¨mung
ist erforderlich fu¨r ein besseres Versta¨ndnis der
La¨rmquellen in Triebwerken.
In unserem Projekt werden einerseits Verfahren
zur Simulation bzw. Vorhersage von Breitbandla¨rm
in Turbomaschinen untersucht, andererseits wer-
den erste Konzepte zur Beeinflussung dieses
Breitbandla¨rms zur Verringerung des gesamten
abgestrahlten Schalls untersucht. Die hauptsa¨chli-
chen breitbandigen La¨rmquellen sind dabei einer-
seits der ’Selfnoise’, d.h. der durch die turbulente
Umstro¨mung von Rotor und Stator erzeugte La¨rm.
Hierbei interagieren die kleinen, stark chaotischen
Grenzschichtstrukturen mit der Flu¨gelhinterkante
und generieren breitbandigen La¨rm. Des weiteren
interagieren die vom Rotor generierten turbulenten
Strukturen mit dem Stator, dies ist der sogenannte
’Interaction noise’. Der tonale Anteil ist hier beson-
ders dominant, gekennzeichnet durch die ’blade
passing frequency’ (BPF), ist andererseits durch
seine periodisches Verhalten gut verstanden und
auch beeinflussbar. Der breitbandige Anteil am ’In-
teraction noise’ ist bisher jedoch kaum untersucht
worden, da er mit dem ’Selfnoise’ ein gekoppeltes
Problem darstellt. Die dritte vorherschende breit-
bandige Schallquelle in Turbomaschinen ist der
’rotor tip clearence flow’, d.h. die Endspitzenwir-
bel der schnell drehenden Rotorbla¨tter interagie-
ren mit der turbulenten Grenzschicht des Turbinen-
geha¨uses.
Die numerischen Kosten bei derartigen Unter-
suchungen sind enorm, da die Geometrien von
Turbomaschinen sehr komplex sind und eine ge-
wisse Mindestanzahl von Rotor- und Statorbla¨ttern
fu¨r eine Passage gerechnet werden mu¨ssen - ver-
einfachte Modellierung wie bei stationa¨ren und in-
stationa¨ren RANS-Simulationen sind bei der Un-
tersuchung von Breitbandla¨rm nicht mo¨glich. Des
weiteren sind die in der Praxis relevanten Mach-
und Reynolds-Zahlen sehr hoch und damit die
Grenzschichten sehr du¨nn. Dabei erfordert jedoch
die detailierte Analyse der Akustik eine aufgelo¨ste
Simulation zumindestens des turbulenten Berei-
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Abbildung 1: IDDES-Simulation des DLR Fan Rig als vereinfachte Rotor-Stator-Kaskade: Links sind die turbulen-
ten Strukturen in der Grenzschicht und im Nachlauf eines Rotorblattsegmentes dargestellt (Isokon-
tour λ2 eingefa¨rbt mit der Viskosita¨t). Auf der rechten Seite ist ein Schnitt durch die Rotor-Stator-
Kaskade abgebildet. In schwarz-weiß sind die Druckschwankungen (Schall) visualisiert, u¨berlagert
mit Wirbelstrukturen (Wirbelsta¨rke ωz in rot-blauer Farbskala).
ches dieser sehr du¨nnen Grenzschichten. Somit
kommen nur Large-Eddy-Simulationen (LES) oder
gar Direkte Numerische Simulationen (DNS) fu¨r
die Untersuchung in Frage. Ein vielversprechender
neuartiger Ansatz fu¨r die Simulation dieser Pro-
blemklasse ist ein hybrides RANS/LES-Verfahren,
die Improved-Delayed-Detached-Eddy-Simulation
(IDDES) von Travin u.a. 2006 [2]. Diese neue Va-
riante der DES bietet bei Nutzung feiner Gitter
die Mo¨glichkeit im Bereich abgelo¨sten Stro¨mungen
und zusa¨tzlich in der turbulenten Grenzschicht
den LES-Modus zu nutzen und somit aufgelo¨st zu
rechnen. In weniger wichtigen Bereichen wird mit-
tels gro¨berer Gitter weiterhin die sparsame RANS-
Modellierung verwendet. Somit wird eine a¨hnliche
Qualita¨t der Simulation wie bei einer LES erreicht,
jedoch mit geringeren Kosten. Die Simulation eines
Triebwerkes wird auf Supercomputern somit erst-
mals realistisch mo¨glich.
In unserem Projekt wird im ersten Teil der breit-
bandige La¨rm des DLR Fan Rigs aus dem EU
Projekt FLOCON in zwei verschiedenen Konfi-
gurationen untersucht (Rotor-Stator-Kaskade mit
160 CPUs bzw. Vollkonfiguration mit 540 CPUs). In
der zweiten Projektha¨lfte werden die in FLOCON
vorgeschlagenen Beeinflussungskonzepte eben-
falls direkt mit hochauflo¨senden Simulationen un-
tersucht, mit den unbeeinflußten Referenzsimula-
tion verglichen und somit detailierte Kenntnisse
der Stro¨mung und Mo¨glichkeiten zur Beeinflussung
des Breitbandla¨rms in Turbomaschinen aufgezeigt.
Mehr zum Thema
1. B. Greschner, J. Grilliat, M.C. Jacob und F. Thie-
le, 2010: Measurements and wall modeled LES
simulation of trailing edge noise caused by a tur-
bulent boundary layer, International Journal of
Aeroacoustics, Vol. 9, Nr. 3
2. A. K. Travin, M. L. Shur, P. R. Spalart und
M. K. Strelets, 2006: Improvement of Delayed
Detached-Eddy Simulation for LES with Wall
Modelling, ECCOMAS CFD
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Turbulence simulations for greener and quieter air transport
Further development of DES for the simulation of complex turbulent flows
C. Mockett, B. Greschner, L. Wang, F. Thiele,
Institut fu¨r Stro¨mungsmechanik und Technische
Akustik, Technische Universita¨t Berlin
Abstract
• Turbulent flow increases fuel consumption and
noise in air transport.
• Precise computational fluid dynamics (CFD) for
turbulent flow requires next-century computing
power; affordable turbulence models are unreli-
able.
• Hybrid approach “detached-eddy simulation”
(DES) aims at reliable turbulence prediction with
near-future computational resources.
• Method development for simple flows; technol-
ogy demonstration on complex application chal-
lenges.
The flow of gases or liquids can be laminar (smooth
and unchanging in time) or turbulent (characterised
by a chaotic and unsteady mixture of eddies with a
wide range of different sizes). Turbulence is the
rule rather than the exception in practical flows,
and is a very important phenomenon related to
mixing, heat transfer, energy dissipation and sound
generation. The last two are particularly relevant
to aerospace applications, since turbulence is re-
sponsible for much of the aerodynamic resistance
and noise that defines the environmental impact
of air transport: fuel consumption, emissions and
noise pollution.
Although computer-aided engineering is increas-
ingly employed by industry in efficient product de-
sign, computational fluid dynamics (CFD) lacks
maturity in comparison with other disciplines. A key
reason for this is turbulence: Although it is possi-
ble to simulate turbulent flow accurately by resolv-
ing the motion of every eddy in time and three-
dimensional space, for practical applications this
requires computing power not expected until the
next century [2]. Alternatively, the effect of the tur-
bulence on the flow can be modelled, making CFD
for turbulent flow affordable today. However, such
models are calibrated for specific types of flow and
typically give very unreliable results in different ap-
plications.
The EU-funded ATAAC project [1] is tasked with
developing and improving turbulence methods for
CFD, with a particular emphasis on air transport
applications. The TU Berlin is one of 22 project
partners, with its focus on a methodology known
as detached-eddy simulation (DES). Since its in-
troduction in 1997 [2], DES has become one of
the most promising methods of its kind [3][4]. DES
aims to provide reliable, time-resolved turbulence
simulation with the computing capacity expected
to become routine in the near future. The devel-
opment, testing and demonstration of the method
therefore requires large computing resources by
today’s standards and the contingent provided by
the HLRN is essential to the success of the project.
DES can be described as a hybrid approach,
whereby accurate resolution of the turbulent eddies
is combined with efficient modelling in different re-
gions of the flow.
In order to thoroughly test the DES method
and to assess any improvements as well as the
importance of various simulation setup issues, a
wide range of different configurations are being
simulated. Simplified geometries and canonical
flows are employed for parameter studies, vali-
dation and method development due to their low
computational expense and high-quality bench-
mark data. These include test cases such as
fully-developed planar channel flow, a channel with
a two-dimensional “hill” causing flow recirculation,
the flow around tandem cylinders and a simplified
aircraft landing gear. Complex “application chal-
lenge” test cases are simulated in order to demon-
strate the robustness and quality of the improved
turbulence modelling techniques for industrial con-
figurations. Examples include a the flow around a
helicopter fuselage and the flow inside an aircraft
engine air intake exerted to a crosswind.
Depending on the size of the problem, between
16 and 256 CPUs are employed in parallel for each
simulation. Although these numbers are relatively
modest, the high computational expense arises
due to the very long simulation run times (often
up to several weeks). This is necessary to obtain
long time samples for accurate statistical quantities
(e.g. the time-averaged flow speed and direction
throughout the configuration).
Turbulent eddies also generate pressure fluctua-
tions, which can give rise to strong sound sources
in the flow. A practical example of such aeroacous-
tic sound generation, which leads to considerable
environmental disturbance, is airframe noise: Pro-
truding components on landing aircraft, such as
landing gear and flaps, generate strong turbulent
fluctuations and high levels of noise, particularly
when the eddies interact with other parts of the air-
craft. By avoiding the resolution of the turbulent
fluctuations in the simulation, turbulent sound gen-
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Figure 1: Snapshots of turbulent vortices resolved in two simulations: Tandem cylinders as a benchmark model for
airframe noise (left) and a simplified landing gear model (right).
eration cannot be simulated using standard statis-
tical turbulence models. Methods such as DES,
which enable the resolution of as many turbulent
eddies as is affordable are therefore ideally suited
for efficient aero-acoustic simulations. This forms
a particular emphasis of the TU Berlin work, with
the aim of providing engineers with a useful aero-
acoustic prediction tool to ultimately reduce such
noise in future designs. Two flow configurations
that are particularly interesting for airframe noise
simulation are shown in the figure: The tandem
cylinders are considered a benchmark test case
for airframe noise as well as providing a very chal-
lenging flow in its own right. The simplified landing
gear is the focus of international efforts to compare
and improve computational aero-acoustic simula-
tion methods.
These activities therefore contribute to the im-
provement and industrialisation of efficient meth-
ods for turbulence simulation, which can be ap-
plied by the air transport industry in the design of
greener and quieter aircraft of the future.
More Information
1. The ATAAC Project Website:
http://cfd.mace.manchester.ac.uk/ATAAC/
2. P. Spalart, W. Jou, M. Strelets, and S. Allmaras.
Comments on the feasibility of LES for wings,
and on a hybrid RANS/LES approach. Ad-
vances in DNS/LES, 1, 1997.
3. P. Spalart. Detached-eddy simulation. Annual
Review of Fluid Mechanics, 41:181-202, 2009.
4. C. Mockett. A comprehensive study of
detached-eddy simulation. Dissertation, TU
Berlin, 2009.
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Das Triebwerk muss leiser werden
Untersuchung und Beeinflussung des Breitbandla¨rms von Triebwerksdu¨sen durch
Modifikation der Du¨senkante
D. Eschricht, F. Thiele, Institut fu¨r Stro¨mungsme-
chanik und Technische Akustik, Technische Uni-
versita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Das sich stetig vermehrende Luftfahrtver-
kehrsaufkommen fu¨hrt zu einer steigenden
La¨rmbelastung in flughafennahen Gebieten
• Dieser La¨rm wird immer noch in großem Maße
durch die Triebwerke erzeugt.
• Die Verringerung des Triebwerksla¨rms ist in der
Vergangenheit durch eine Erho¨hung des Neben-
stromverha¨ltnisses erreicht worden. Aufgrund
konstruktiver Vorgaben ist das Potential hier je-
doch nahezu ergescho¨pft.
• Andere Maßnahmen zur La¨rmreduktion werden
darum untersucht. Dazu geho¨rt auch die Be-
einflussung der Stro¨mung durch konstruktive
Vera¨nderungen an den Triebwerksdu¨sen.
Die fu¨hrenden Flugzeughersteller gehen in ihren
Wachstumsprognosen von einer stetigen Zunah-
me des weltweiten Luftverkehrsaufkommens aus.
Man rechnet mit einer Verdoppelung in den na¨chs-
ten 15 Jahren. Fu¨r die Bewohner flughafenna-
her Gebiete heißt das, dass die Zahl von U¨ber-
flu¨gen, von Starts und Landungen weiter zuneh-
men wird. Das bedeutet gleichzeitig, neben ande-
ren Umweltbelastungen, auch einen Anstieg des
La¨rms durch den Luftverkehr. Aus diesem Grund
ist es ein erkla¨rtes Ziel der Europa¨ischen Union
und der Bundesregierung neben dem Treibstoff-
verbrauch, auch die La¨rmemission mit Hilfe von in-
dustrienahen Forschungprogrammen bis 2020 um
50% zu senken. Das wu¨rde nicht nur die Umwelt-
belastungen senken, innovative Technologien ver-
schaffen der europa¨ischen Luftfahrtindustrie auch
Wettbewerbsvorteile gegenu¨ber anderen Anbie-
tern. Der optimale Entwurf von Flugzeugkompo-
nenten ist ein weiteres Ziel der Luftfahrtindustrie.
Wenn verla¨ssliche, numerische Simulationen die
Effizienz und den La¨rm eines Triebwerks vorhersa-
gen, ko¨nnten sie den aufwendingen Bau und Test
von Prototypen ersetzen, und damit bereits fru¨h in
der Entwurfsphase die Gu¨te einer Konstruktion be-
werten. In unserem Projekt fu¨hren wir solche Si-
mulationen durch um die Qualita¨t der Vorhersage
zu verbessern. Das Vorhersagen von guter Qua-
lita¨t mo¨glich sind konnten wir in [1] zeigen. Durch
Analyse des Stro¨mungsfeldes soll das Versta¨ndnis
fu¨r die Mechanismen der La¨rmentstehung verbes-
sert werden.
Die La¨rmemission von Flugzeugturbinen ist in
den vergangenen Jahrzehnten bereits deutlich ge-
sunken. Die Verringerung des La¨rms wurde durch
eine Erho¨hung des Nebenstromverha¨ltnisses er-
reicht. Dabei wird mehr Luft in den kalten, a¨ußeren
Luftstrom gegeben, wodurch dieser – bei gleichem
Schub – langsamer aus dem Triebwerk austritt und
dadurch leiser ist. Gleichzeitig mussten die Trieb-
werke dafu¨r immer gro¨ßer werden. Heutzutage ist
das Potential der Erho¨hung des Nebenstrom weit-
gehend ausgescho¨pft, da konstruktive Gro¨ßenbe-
schra¨nkungen nahezu erreicht sind. Andere Maß-
nahmen zur La¨rmreduktion werden darum schon
la¨nger untersucht. Dazu geho¨rt neben zum Bei-
spiel Einblasen von Luft quer zur Stro¨mungsrich-
tung, auch die Vera¨nderung der Du¨senhinterkante,
die die Ausbildung der dahinter entstehenden Wir-
belstrukturen beeinflussen soll.
Das Strahltriebwerk erzeugt Vortrieb durch den
sta¨ndigen Ausstoß von Luft. Beim Start zum Bei-
spiel stro¨mt die Luft mit nahezu Schallgeschwin-
digkeit aus dem Triebwerk aus. Zwischen dieser
schnell stro¨menden Luft und der ruhenden Luft in
der Umgebung herrscht ein extremer Geschwin-
digkeitsunterschied (typischerweise 850 km/h), da-
durch kommt es zur Ausbildung von Wirbeln in der
sogenannten Scherschicht, der Luftschicht zwi-
schen der schnell und langsam stro¨menden Luft.
Die Wirbel sind komplexe, turbulenten Strukturen,
die miteinander interagieren und dabei die lang-
sam und schnell, stro¨mende Luft vermischen. Da-
bei erzeugen sie den sto¨renden La¨rm.
Fu¨r eine numerische Simulationen ergeben
sich dabei mehrere Schwierigkeiten. Zum einen
mu¨ssen die Wirbelstrukturen vom Rechengitter er-
fasst werden, was heißt, dass das Gitter feiner sein
muss als die turbulenten Wirbelstrukturen in der
Scherschicht. Daraus ergeben sich Gitter mit meh-
reren 10 Millionen Punkten. Zweitens mu¨ssen die
Simulationen zeitaufgelo¨st durchgefu¨hrt werden,
da der entstehende La¨rm einen breiten Frequenz-
bereich ausfu¨llt, wobei auch hohe Frequenzen von
Interesse sind. Die daraus resultierenden kleinen
Zeitschrittweiten der Simulation und die Notwen-
digkeit lange physikalische Zeiten zu berechnen,
um statistisch sichere Mittelwerte und Spektren
zu bekommen, fu¨hren zu einem großen Rechen-
zeitbedarf, der nur auf Ho¨chstleistungsrechnern,
wie dem HLRN zur Verfu¨gung steht. Es gibt zwar
Ansa¨tze die Zeitkomponente aus den Simulationen
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Abbildung 1: Wirbelstrukturen hinter der gezahnten Du¨se; Zu Erkennen sind an der Hinterkante angebrachte
Za¨hne, diese erzeugen La¨ngswirbel, die eine Verringerung des La¨rms bewirken
zu entfernen und durch ein Modell zu ersetzen,
das die Frequenzinformationen aus einem mittle-
ren Stro¨mungsfeld generiert – wodurch sehr viel
Rechenzeit eingespart werden ko¨nnte. Ein solcher
Ansatz basiert jedoch auf einer Stro¨mungssimu-
lation bei der die mittlere Auswirkung der Wirbel
auf das Stro¨mungsfeld durch ein Turbulenzmodell
ersetzt wird. Gerade bei Geometriemodifikationen
zeigen sich hier jedoch Schwa¨chen der Modelle
sowohl bei der Wiedergabe der mittleren Stro¨mung
als auch bei der Generierung der Frequenzinfor-
mationen.
Auch bei einer sehr großen Anzahl von Gitter-
punkten, und der damit einhergehenden feinen Git-
terauflo¨sung, werden immer noch die sehr klein-
skaligen Wirbel in der Stro¨mung vernachla¨ssigt.
Um ihre Auswirkung auf das Stro¨mungsfeld den-
noch zu erfassen kommt auch hier ein Turbulenz-
modell zum Einsatz. In unserem Projekt nutzen wir
ein hybrides Modell, die DES (englisch: Detached-
Eddy Simulation). Dieses Modell besitzt zwei Modi,
erstens den zeitlich konstanten Modus in dem das
Modell wie ein klassiches Turbulenzmodell funktio-
niert, und den Einfluß sa¨mtlicher turbulenter Struk-
turen auf das Feld modelliert. Und zweitens, den
ra¨umlich und zeitlich aufgelo¨sten Modus in dem
das Modell nur die Auswirkung der sehr kleinen
Wirbel auf das Stro¨mungsfeld modelliert. Dieser
Modus ist gekennzeichnet durch einen deutlich ge-
ringeren Einfluß des Modells auf die Stro¨mung, da
darauf vertraut wird, dass die gro¨ßeren Wirbel vom
Gitter wiedergegeben werden, und so ihre Wirkung
auf das Stro¨mungsfeld selbst ausu¨ben. Fu¨r die-
sen Modus gibt es auch andere Modelle, die Grob-
strukturmodelle (englisch: Large-Eddy Simulation,
LES). In fru¨heren Arbeiten [2] haben wir zum Bei-
spiel gezeigt, dass die DES ganz a¨hnliche Ergeb-
nisse wie andere Grobstrukturmodelle liefert. Ein
besonderer Vorteil der DES liegt jedoch in den Be-
reichen in denen die gro¨ßeren Wirbelstrukturen so
klein sind, dass sie nicht mehr aufgelo¨st werden
ko¨nnen. Hier greift der erste Modus des Modells.
Solche Bereiche gibt es innerhalb der Du¨se, dort
sind es die Regionen sehr nah an der Wand in de-
nen kleinste Wirbel fu¨r die Verluste in der Du¨se sor-
gen, die ihren Wirkungsgrad bestimmen.
Mehr zum Thema
1. D. Eschricht, U. Michel und F. Thiele, 2010: The
Effect of Grid Refinement on Jet Noise Predicti-
ons Based on Detached-Eddy Simulation, Pro-
ceedings of the 19th Polish National Fluid Dy-
namics Conference, Posnan
2. D. Eschricht, J. Yan, U. Michel und F. Thiele,
2008: Prediction of Jet Noise from a Co-planar
Nozzle, AIAA Paper AIAA-2008-2969
Fo¨rderung
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Eingefrorene Stro¨mungen
Numerische Untersuchungen der Stro¨mung von Kristallschmelzen beim
Czochralski-Verfahren
R. Fornari, Institut fu¨r Physik, Humboldt-Univer-
sita¨t zu Berlin
Kurzgefasst
• Oxidische Kristalle werden in vielen technischen
Anwendungen beno¨tigt.
• Die Kristalle werden im Czochralski-Verfahren
aus der Schmelze gezu¨chtet.
• Die Stro¨mung in der Kristallschmelze hat einen
wesentlichen Einfluß auf die Qualita¨t der fertigen
Kristalle.
• Durch numerische Stro¨mungssimulation sollen
die Prozessparameter gefunden werden, die das
Ergebnis gu¨nstig beeinflussen.
Oxidische Kristalle spielen eine wichtige Rolle
in technischen Anwendungen wie Feststofflasern,
Leuchtdioden und nichtflu¨chtigen elektronischen
Speicherbausteinen (FeRAM). Diese Anwendun-
gen stellen sehr hohe Anforderungen an die Qua-
lita¨t der Kristalle. Der Czochralski-Prozess ist das
wichtigste Verfahren zur Herstellung von oxidi-
schen Einkristallen dieser Qualita¨t. Dabei werden
die Rohmaterialien in einem Tiegel aufgeschmol-
zen. In die Schmelze wird ein Impfkristall getaucht
und an diesem der Einkristall gezogen.
Die Zu¨chtung dieser Kristalle ist noch immer
eine große technologische Herausforderung. Die
Qualita¨t des fertigen Kristalls ha¨ngt wesentlich von
der Stro¨mung in der Schmelze und der sich dar-
aus ergebenden Temperaturverteilung ab. So kann
es zum Beispiel bei oxidischen Kristallen zu un-
erwu¨nschtem Spiralwachstum kommen [1], siehe
Abbildung 1. Auch ha¨ngt die Form der Phasen-
grenze zwischen Kristallschmelze und Kristall von
dem Stro¨mungsfeld ab [2]. Die Phasengrenze fin-
det sich spa¨ter in Form von Wachstumsstreifen
(growth striations) im fertigen Kristall wieder.
Die Stro¨mung in der Kristallschmelze wird durch
verschiedene Kra¨fte angetrieben: Die Dichte in der
Schmelze ha¨ngt von der Temperatur ab und da-
durch steigt wa¨rmere Flu¨ssigkeit auf und ka¨ltere
sinkt ab (Auftriebskonvektion). Aber auch die Ober-
fla¨chenspannung an der freien Oberfla¨che der
Flu¨ssigkeit ist temperaturabha¨ngig. Sie ist im
ka¨lteren Bereich der Oberfla¨che ho¨her als im
wa¨rmeren. Dies treibt eine Stro¨mung von der ge-
heizten Tiegelwand in die Mitte zum relativ kalten
Kristall an (Marangonikonvektion). Schließlich wird
der fertige Kristall beim Czochralski-Prozess ge-
dreht und diese Rotation u¨bertra¨gt sich an der Pha-
sengrenze zwischen festem Kristall und Schmel-
ze auf die Flu¨ssigkeit. Dabei wird die Flu¨ssigkeit
durch die Fliehkraft im Bereich der fest/flu¨ssig-
Phasengrenze nach außen getrieben.
Entsprechend kann die Stro¨mung durch ver-
schiedene Prozessparameter, wie die Heizleistung
oder die Rotationsgeschwindigkeit des Kristalls be-
einflußt werden. Aber auch Vera¨nderungen im Pro-
zessaufbau haben eine Wirkung. So kann durch
den Einbau von Wa¨rmereflektoren die Temperatur-
verteilung vera¨ndert werden. Und auch die Form
des Tiegels kann das Stro¨mungsfeld vera¨ndern.
Ziel des Projektes ist es, die Parameter zu iden-
tifizieren, die den Prozess gu¨nstig beeinflussen.
Oxidische Kristalle haben einen hohen Schmelz-
punkt von 1500◦C bis 2100◦C. Bei diesen Tem-
peraturen sind Messungen und Beobachtungen
der Stro¨mung im Experiment nur sehr einge-
schra¨nkt mo¨glich. Daher sind zum Versta¨ndnis der
Stro¨mungsmuster und des Einflusses der verschie-
denen Prozessparameter auf die Stro¨mung nume-
rische Simulationen unverzichtbar.
Obwohl der Aufbau und die Randbedingun-
gen im Czochralski-Prozess rotationssymme-
trisch sind, ko¨nnen in der Schmelze doch
Stro¨mungsmuster entstehen, die diese Symme-
trie brechen. Um dies zu untersuchen sind vol-
le, dreidimensionale Simulationen no¨tig. Anderer-
seits ist es notwendig, Staupunkte in der Stro¨mung
und du¨nne Temperaturgrenzschichten durch ein
feines Rechengitter aufzulo¨sen. Daraus ergibt
sich insgesamt ein sehr hoher Rechenaufwand
fu¨r die Simulationen, die den Einsatz von Hoch-
leistungsrechnern erfordern. Durch Gebietszerle-
gungsmethoden soll der Stro¨mungslo¨ser paralle-
lisiert werden, damit die Simulationen auf vielen
Prozessoren effizient berechnet werden ko¨nnen.
Fu¨r kleinere Rechnungen steht uns am Institut
fu¨r Kristallzu¨chtung ein kleiner Parallelrechner zur
Verfu¨gung, dessen Hardware dem ICE-System
des HLRN weitgehend gleicht. Damit ko¨nnen Pro-
grammentwicklung und kleinere Tests bei uns im
Hause durchgefu¨hrt werden.
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Abbildung 1: Spiralwachstum bei oxidischen Kristallen im Czochralski-Prozess, links Dysprosiumscandat
(DyScO3), rechts Samariumscandat (SmScO3)
Mehr zum Thema
1. R. Uecker, H. Wilke, D. G. Schlom, B. Velicˇkov,
P. Reiche, A. Polity, M. Bernhagen und M. Ross-
berg. Spiral formation during Czochralski grow-
th of rare-earth scandates. J. Crystal Growth,
295 (1), 84–91, 2006.
2. D. Schwabe, R. R. Sumathi und H. Wilke. The
interface inversion process during the Czochral-
ski growth of high melting point oxides. J. Cry-
stal Growth, 265 (3–4), 494–504, 2004.
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Stro¨mungssimulationen zur La¨rmminderung von Flugtriebwerken
Numerical Investigation of Noise Generation and Reduction in Turbofan Engines
M. Steger, U. Michel, F. Thiele, Institut fu¨r
Stro¨mungsmechanik und Technische Akustik,
Technische Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Insbesondere bei der Landung liefert das Fan-
gera¨usch einen wesentlichen Anteil an der
Gera¨uschentwicklung moderner Flugtriebwerke.
• Durch die auch in ku¨nftigen Triebwerksge-
nerationen weiter anwachsenden Triebwerks-
durchmesser (Zunahme des Nebenstrom-
verha¨ltnisses bzw. Mantelmassenstroms) tritt
das Fangera¨usch weiter in den Vordergrund.
• Das Spektrum des Fangera¨usches wird von dis-
kreten Frequenzen (To¨ne bei der Blattfolgefre-
quenz und den ho¨heren Harmonischen) do-
miniert. Diese To¨ne resultieren im Wesentli-
chen aus der zeitlich periodischen Wechselwir-
kung der Stro¨mung des rotierenden Fans (Ro-
tor) mit den nicht-rotierenden Schaufeln (Sta-
tor). Durch den stochastischen Schwankungs-
anteil der Stro¨mung (Turbulenz) wird zudem ein
Breitbandgera¨usch (Rauschen) abgestrahlt.
• Durch Einblasen im Blattspitzenbereich des Fans
wird ein Gegenschallfeld erzeugt, was zu ei-
ner La¨rmminderung des gesamten abgestrahlten
Schallfeldes fu¨hren soll.
• Hochauflo¨sende Rechenverfahren auf der Ba-
sis von sogenannten
”
Detached Eddy Simu-
lationen“ (DES) bieten die Mo¨glichkeit, neben
den To¨nen auch den Breitbandanteil des akus-
tischen Spektrums zu erfassen. Diese Simulatio-
nen sind sehr rechenintensiv und ko¨nnen daher
nur auf modernen Großrechenanlagen durch-
gefu¨hrt werden.
Einen wesentlichen Beitrag fu¨r die gesamte
Gera¨uschentwicklung moderner Turbostrahltrieb-
werke mit hohen Nebenstromverha¨ltnissen lie-
fert der Fanla¨rm. Kennzeichnend fu¨r die Wei-
terentwicklung der in der Vergangenheit einge-
setzten Triebwerksgenerationen ist die kontinu-
ierliche Zunahme der realisierten Nebenstrom-
verha¨ltnisse. Die daraus resultierenden steigen-
den Massendurchsa¨tze fu¨hren bei gleich blei-
bendem Schubimpuls zu verringerten Strahlge-
schwindigkeiten. Dies hat neben aerodynamischen
Vorteilen durch einen verbesserten Vortriebswir-
kungsgrad auch eine deutliche Reduktion des
Strahlla¨rms zur Folge. Besonders beim Landean-
flug eines Flugzeugs verliert der zuvor den Ge-
samtschallpegel dominierende Strahlla¨rm entspre-
chend zunehmend an Bedeutung, wohingegen der
Fanla¨rm durch die anwachsenden Fanschaufeln
weiter in den Vordergrund gera¨t. Von großem
Interesse ist daher die Entwicklung geeigneter
Gera¨uschminderungsmaßnahmen des Fanla¨rms,
welche sich zudem in ku¨nftigen Triebwerksentwick-
lungen praktisch realisieren lassen.
Das Fangera¨usch wird durch stark unterschied-
liche stro¨mungsakustische Quellmechanismen er-
zeugt und besteht im akustischen Spektrum so-
wohl aus tonalen als auch aus breitbandigen Kom-
ponenten. Befindet sich die Blattspitzengeschwin-
digkeit des Fans im Unterschallbereich, wird das
abgestrahlte Schallfeld von diskreten Frequen-
zen (To¨nen) bei der Blattfolgefrequenz (BPF) und
den ho¨heren Harmonischen dominiert. In diesen
Fa¨llen ko¨nnen zeitlich periodische Wechselwir-
kungen, wie die Interaktion der Rotornachla¨ufe
mit den stromab befindlichen Statorschaufeln oder
die Wechselwirkung der Rotorschaufeln mit ei-
ner ungleichma¨ßigen Zustro¨mung als wesentli-
che Gera¨uschentstehungsmechanismen zugeord-
net werden. Die in dem abgestrahlten akustischen
Spektrum zusa¨tzlich zu beobachtenden Breitband-
anteile haben dagegen ihren Ursprung in den sto-
chastischen Schwankungsbewegungen der turbu-
lenten Strukturen in der Stro¨mung.
Ein Ziel des Projektes ist die aktive Min-
derung der tonalen Gera¨uschentwicklung mo-
derner Flugtriebwerke mit hohen Neben-
stromverha¨ltnissen. Dazu wird das durch die
Rotor/Stator-Wechselwirkung erzeugte Schallfeld
mit einem zusa¨tzlich generierten Gegenschallfeld
destruktiv u¨berlagert. Im Gegensatz zu konven-
tionellen Techniken, in denen Lautsprecher fu¨r
die Erzeugung des Gegenschallfeldes zur Anwen-
dung kommen, wird hier das Gegenschallfeld ae-
roakustisch durch die Beeinflussung der Schau-
felumstro¨mung im Blattspitzenbereich des Rotors
mittels Lufteinblasung erzeugt (siehe hierzu auch
Abbildung 1).
Einen Beitrag zu dem Breitbandgera¨usch lie-
fert neben den turbulenten Strukturen der Schau-
felumstro¨mung auch die stark instationa¨re Spalt-
stro¨mung in Verbindung mit dem Blattspitzenwir-
bel des Rotors. Durch die Einblasung im Blattspit-
zenbereich des Rotors wird ein zusa¨tzlicher Breit-
bandanteil durch die Interaktion der Blattspitzen-
stro¨mung mit dem Luftstrahl der Einblasung erwar-
tet. Ein weiteres Ziel der Untersuchungen ist da-
her, inwieweit auch das Breitbandgera¨usch durch
die Einblasung beeinflusst wird.
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Abbildung 1: links: Konzeptdarstellung zur Beeinflussung des Fangera¨usches durch Einblasen von Druckluft u¨ber
Du¨sen am Geha¨use des Turbofantriebwerks; rechts: Momentaufnahme der Druckschwankungen na-
he der Geha¨usewand ohne Beeinflussung aus den Voruntersuchungen mit RANS-Simulationen. Die
Ausbreitung der in der Darstellung schra¨g verlaufenden Druckschwankungen (akustische Moden)
fu¨hren zu den domninanten To¨nen im akustischen Spektrum des Fangera¨usches.
Um sowohl die tonalen als auch die Breitband-
komponenten des Fangera¨usches mit ausreichen-
der Genauigkeit vorhersagen zu ko¨nnen, muss ein
wesentlicher Anteil der turbulenten Strukturen der
Stro¨mung numerisch sehr genau abgebildet wer-
den. Fu¨r die hier durchzufu¨hrenden numerischen
Studien sind daher Untersuchungen auf der Basis
von Detached-Eddy Simulationen (DES) geplant.
DES ist ein hybrides Verfahren mit dem vorran-
gigen Ziel, die Vorteile einer effizienten Behand-
lung wandgebundener Stro¨mungsbereiche durch
die Lo¨sung der Reynolds-Averaged Navier-Stokes
Gleichungen (RANS) mit einer hoch auflo¨senden
Large-Eddy Simulation (LES) in den wandfernen
Stro¨mungsbereichen zu kombinieren.
Mehr zum Thema
1. Schulz, J., Neise, W., Mo¨ser, M.: Active Control
of the Blade Passage Frequency Noise Level of
an Axial Fan with Aeroacoustic Sound Sources.
Noise Control Engineering Journal, 54:33–40,
2006.
2. Spalart, P.: Detached-Eddy Simulation. Annual
Review of Fluid Mechanics, 41:181–202, 2009.
3. Steger, M., Michel, U., Ashcroft, G., Thiele,
F.: Turbofan Tone Noise Reduction by Flow-
Induced Unsteady Blade Forces. In: KING, R.
(Herausgeber): Active Flow Control II, Band 108
der Reihe NNFM, Seiten 157–170. Springer,
Berlin Heidelberg, 2010.
4. Steger, M., van Rennings, R., Gmelin, C., Thie-
le, F., Huppertz, A., Swoboda, M.: Detached-
Eddy Simulation of a Highly Loaded Compres-
sor Cascade with Laminar Separation Bubble,
9th European Conference on Turbomachinery,
2011.
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Rotierende La¨rmquelle hinter Gittern
Numerische Simulation und Analyse der Interaktion von Stro¨mung und Schall in
einem stehenden Verdichterringgitter
R. van Rennings, M. Steger, K. Ehrenfried, F.
Thiele, Institut fu¨r Stro¨mungsmechanik und Tech-
nische Akustik, Technische Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• In modernen Axialverdichtern von Turboma-
schinen ko¨nnen stro¨mungsmechanische Instabi-
lita¨ten auftreten. Die Verdichterschaufeln werden
starken Vibrationen ausgesetzt.
• Hochauflo¨sende Simulationen einer Axialver-
dichterkomponente sollen Einblick in die Physik
dieser Instabilita¨t ermo¨glichen.
• Ziel des Projekts ist die Identifikation des Instabi-
lita¨tsmechanismus und der Charakteristiken des
abgestrahlten La¨rms.
• Hohe numerische und statistische Genauigkeit
machen speicherintensive und lange Simulatio-
nen notwendig.
Moderne Flugtriebwerke werden stetig weiter-
entwickelt und neue Technologien zur Reduk-
tion von Emissionen werden untersucht. Ein
Schlu¨sselfaktor zur Steigerung der Effizienz von
Turbomaschinen – und damit der Reduktion des
Treibstoffverbrauchs – ist der Verdichterwirkungs-
grad. Kann dieser verbessert werden, steigt damit
die Effizienz des gesamten Triebwerks.
Diese Entwicklung fu¨hrt bei modernen Ver-
dichterschaufeln zu hohen aerodynamischen Be-
lastungen und erho¨ht die Gefahr des Auftretens
von stro¨mungsmechanischen Instabilita¨ten in Be-
reichen außerhalb des optimalen Betriebspunkts.
Solche Instabilita¨ten ko¨nnen zum Beispiel ein-
zelne Schaufeln des Verdichters zum Schwingen
anregen, was sich mitunter negativ auf die Le-
bensdauer dieser auswirkt. Zusa¨tzlich verschlech-
tern derartige Instabilita¨ten den Wirkungsgrad und
erho¨hen das Maß des abgestrahlten La¨rms. Es
ist also von großem Interesse mo¨gliche Instabi-
lita¨tsmechanismen zu verstehen, um sie vermei-
den zu ko¨nnen.
Im Rahmen des hier beschriebenen Projekts
soll der Mechanismus der Rotierenden Instabi-
lita¨t in Verdichterstufen untersucht werden. Das
Pha¨nomen der Rotierenden Instabilita¨t ist seit
la¨ngerem bekannt. Der Name wurde von Ka-
meier und Neise gepra¨gt und wird in [1] dis-
kutiert. Bei den Messungen von Kameier und
Neise wurden sowohl Druck- als auch Schall-
messungen im Referenz- und rotierenden Sys-
tem durchgefu¨hrt. Die Rotierende Instabilita¨t wur-
de in allen Messungen als bewegte, in Umfangs-
richtung rotierende Schallquelle identifiziert. Nach
dem bisherigen Stand der Forschung wird die-
ses Instabilita¨tspha¨nomen in engen Zusammen-
hang mit dem Aufplatzen des sogenannten Spalt-
wirbels gebracht (Schrapp [2]), welcher durch ei-
ne Ausgleichsstro¨mung von der Druck- (konkav
gekru¨mmt) zur Saugseite (konvex gekru¨mmt) ei-
ner Schaufel durch den konstruktiv bedingten Spalt
zwischen Schaufel und Geha¨usewand entsteht.
Dieser dient der Entkopplung der Rotationsbewe-
gungen der unterschiedlichen Bauteile.
Wie zuvor beschrieben, wird vermutet, dass
der Instabilita¨tsmechanismus auf dem Aufplatzen
des Spaltwirbels beruht. Hierbei zerfa¨llt der Wir-
belkern in kleinere turbulente Strukturen. Dieser
stro¨mungsmechanische Vorgang muss von dem
Berechnungsverfahren korrekt abgebildet werden.
Hierzu ist die Methode der sogenannten Delayed
Detached-Eddy Simulation (DDES) in der Lage.
Diese Methode beschreibt bei ausreichend ho-
her Gitterauflo¨sung einen Großteil der turbulen-
ten Schwankungsbewegungen und nur ein ge-
ringer Anteil wird modelliert. Die Methode ver-
wendet ein Wirbelviskosita¨ts-Modell fu¨r kleinska-
lige, energiearme turbulente Schwankungen, de-
ren Eigenschaften eine einfache Modellierung zu-
lassen. Solche Modelle sind heutzutage Standard
in der Berechnung von Stro¨mungen mit der Me-
thode der RANS-Gleichungen (Reynolds-averaged
Navier-Stokes). Des Weiteren wird bei der DDES-
Methode die Turbulenz innerhalb der wandgebun-
denen Grenzschichten modelliert, da sich auch
hier die RANS-Modelle besonders eignen.
Neben der korrekten Wiedergabe der stro¨-
mungsmechanischen Eigenschaften, erfordert die
untersuchte Stro¨mung die Abbildung der erzeugten
und abgestrahlten aeroakustischen Sto¨rungen. Zu
diesem Zweck werden mit dem numerischen Ver-
fahren die kompressiblen Stro¨mungsgleichungen
gelo¨st, welche diese beiden Eigenschaften der
Stro¨mung beschreiben.
Gegenstand der Untersuchungen im Rahmen
dieses Projekts ist eine Statorkonfiguration be-
stehend aus 20 Verdichterschaufeln, die durch
einen Spalt von der Nabe getrennt sind (verglei-
che auch Abbildung 1). Die Konfiguration wurde
zum Zweck der Untersuchung von Verdichterinsta-
bilita¨ten konstruiert und weist daher die gleichen
geometrischen und stro¨mungsmechanischen Pa-
rameter auf, wie moderne Flugtriebwerkverdichter.
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Abbildung 1: Visualisierung der zeitlich gemittelten Stromlinien durch den Nabenspalt der untersuchten Statorkon-
figuration. Die Stro¨mung kommt aus Richtung des unteren Bildrandes, durchstro¨mt das Schaufelgitter
und verla¨sst das Simulationsgebiet an der linken oberen Bildecke. Die Stromlinien sind mit der lokalen
Stro¨mungsgeschwindigkeit eingefa¨rbt: Rote Fa¨rbung bedeutet hohe und blaue Fa¨rbung niedrige Ge-
schwindigkeit. Zu Beginn des Spaltwirbels ist dieser durch hohe Stro¨mungsgeschwindigkeiten (Rote
Fa¨rbung), einen geringen Wirbeldurchmesser und die helikale Struktur der Stromlinien gekennzeich-
net. Das schlagartige Aufdicken des Wirbels wird mit dem Wirbelaufplatzen assoziiert und ist durch
geringe Stro¨mungsgeschwindigkeiten (tu¨rkis - blaue Fa¨rbung) und chaotisch verlaufende Stromlinien
gekennzeichnet.
Solche Schaufelringe werden auch als Ringgitter
bezeichnet.
Um den Einfluss des Abstraktionsniveaus der
Geometrie auf das aeroakustische Pha¨nomen
zu untersuchen, werden Simulationen von drei
verschiedenen geometrischen Modellen des Sta-
torrings durchgefu¨hrt (1, 5 und 20 Schaufeln).
Der volle Statorring mit 20 Schaufel stellt die
vollsta¨ndige Geometrie dar und ist numerisch
am aufwa¨ndigsten. Fu¨r gesicherte Aussagen u¨ber
den Mechanismus der Instabilita¨t muss eine aus-
reichende statistische Konvergenz gewa¨hrleistet
sein, was durch eine lange Simulationsdauer er-
reicht wird.
Der aus den geplanten Untersuchungen resul-
tierende Rechenzeit- und Arbeitsspeicherbedarf
kann heutzutage nur von einer massiv paralle-
len Rechnerarchitektur, wie zum Beispiel der des
HLRN-II-Systems, zur Verfu¨gung gestellt werden.
Mehr zum Thema
1. Kameier, F. und Neise, W.: Rotating blade flow
instability as a source of noise in axial turboma-
chines. Journal of Sound and Vibration, Ausga-
be 203, Nummer 5, Seiten 833–853, 1997.
2. Schrapp, H.: Experimentelle Untersuchungen
zum Aufplatzen des Spaltwirbels in Axialver-
dichtern. Dissertation, Technische Universita¨t
Braunschweig, ZLR-Forschungsbericht 2008-
09, 2008.
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Ecolonomically Improved Road Vehicles
Numerical Simulation of the Flow around a Generic Vehicle Using Active Flow
Control
S. Eichinger, F. Thiele, E. Wassen, Institut
fu¨r Stro¨mungsmechanik und Technische Akustik,
Technische Universita¨t Berlin
Abstract
• The road transport of passengers and cargo
uses valuable fossil fuel and has a large contri-
bution to greenhouse gas emissions.
• Reducing the aerodynamic drag of vehicles is
one possible way to decrease these negative ef-
fects.
• In the case of ground vehicles the aerodynamic
drag is mainly pressure drag, which is caused by
flow separation at the rear end of the vehicle.
• With the help of active flow control devices (e.g.
blowing slits) the flow around the vehicle can be
changed, so that the evolving pressure on the
surfaces results a lower aerodynamic drag.
• Within this project the authors aim to develop
such a control strategy, using high-performance
numerical simulation of the flow.
The aerodynamic drag of ground vehicles (e.g.
trucks, busses or passenger cars) consists of two
main components: the friction drag and the pres-
sure drag. As the vehicle moves relative to the sur-
rounding air, a friction force is generated between
the gas and the solid body surfaces due to the ef-
fect of viscosity. Because of the bluff shape of most
vehicles the flow is not able to follow the body con-
tour at the rear end due to the effect of momentum.
Here the flow separates, resulting in a pressure dif-
ference between the front and the rear parts which
makes up the pressure drag. The separated re-
gions are dominated by complex three-dimensional
and time-dependent vortices. The pressure distri-
bution on the body surfaces are also dependent on
these structures. The drag force due to pressure
is significantly larger than the friction force, and its
transient character can additionally cause stability
and handling problems. The aim of the project is to
develop a method to influence the separated flow
around a generalized vehicle in such a way that the
pressure drag is reduced. Consequently, the over-
all aerodynamic drag decreases, and the stability
and the handling improves as well.
For the numerical flow simulation the Large-
Eddy-Simulation (LES) technique is used. The ve-
hicle model is based on a form which is able to em-
ulate the main characteristics of a real vehicle, and
it was introduced by Ahmed et.al. [1] and is called
Ahmed body. The model has rounded edges at the
front part and a vertical rear end, similar to vans,
trucks or busses. For this configuration 85% of the
aerodynamic drag is pressure-induced.
With the help of active flow control the aero-
dynamic drag can be reduced. The developed
method uses steady blowing of air along the edges
of the rear-end surface through small slits. As a
first step, a baseline configuration without any actu-
ation was simulated. Thereafter, the direction and
the strength of the blowing was varied. A param-
eter study was performed, and a maximum drag
reduction of 18% was achieved (for more details
see: [2]). To ensure that the required energy in-
put to realize the blowing is not higher than the
energy gained due to the reduced drag, an effi-
ciency check is necessary. It was found that the
best energy efficiency is achieved at a lower blow-
ing speed than the one that gives the highest drag
reduction. The energy input decreases the benefit
from the drag reduction, but still a net power gain
of 10% was reached.
In the next step instead of stationary blowing
the authors implemented a robust closed-loop con-
troller into the method. This controller algorithm
computes an instantaneous value of the actuation
velocity, so that it is adjusted to the current flow
conditions in order to reach a prescribed drag re-
duction value. The closed loop control method was
shown to work robustly even in the case of actua-
tor failure, when, for instance, a drop of pressure
occurs in the actuator device during operation. An
instantaneous flow situation on the road is never
idealistic. For example, in many cases there is at
least some cross-wind. It is important to check how
the active flow control method reacts in such condi-
tions. Two setups of the above mentioned parame-
ter study were simulated in cross-wind conditions.
It was found that at θ = 45◦ and at a blowing speed
equal to the inflow velocity the aerodynamic drag
reduction was around 5%, while the net power gain
was 4%. With stronger actuation, for example 2.0
times the inflow velocity, the drag reduction is 9%,
but the net power gain drops to 1%.
Since the wake of the vehicle is not symmet-
ric in this case, more efficient flow control can be
achieved with asymmetrically distributed blowing.
This is done by using different blowing angles and
different blowing speeds at the different edges of
the rear end. Currently the project deals with this
parameter study. Because of the relatively big pa-
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Figure 1: Visualization of vortex structures around the vehicle model in cross-wind conditions (vortices are colored
with the streamwise velocity: red = high velocity, blue = low velocity).
rameter space it requires a large number of sim-
ulation runs. Thus the authors considered a sta-
tistically designed set of simulations based on or-
thogonal arrays. In such a way the number of re-
quired simulations can be drastically reduced. The
influence of each parameter can be determined
and at the end an optimum control setup can be
concluded. In the future the authors would like to
develop, similarly to the above mentioned robust
closed-loop controller, a new method, which will be
able to track the prescribed drag reduction with an
asymmetric (more than one output parameter) ac-
tuation setup successfully, also in case of cross-
wind conditions.
A visualization of the LES simulation result is
shown in fig. 1 for cross-wind conditions without ac-
tuation. In the figure vortex structures are shown
that have been colored by the local velocity. The
snapshot indicates the level of complexity of this
flow. This simulation requires approximately 72
hours of wall clock time on 270 processor cores
of the HLRN system in order to reach an adequate
level of time averaging.
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Hai-Schuppen verbessern, um Energie zu sparen
Untersuchungen zur Reduzierung des turbulenten Widerstands durch
wellenfo¨rmige Lamellen
F. Kramer, E. Wassen, F. Thiele, Institut
fu¨r Stro¨mungsmechanik und Technische Akustik,
Technische Universita¨t Berlin
Kurzgefasst
• Die Struktur der Haifischhaut reduziert den
Stro¨mungswiderstand. Aktuelle technische An-
wendungen dieses Prinzips erreichen zwischen
5 und 10%.
• Eine wellenfo¨rmige Gestaltung der Ober-
fla¨chenstruktur verbessert die Effektivita¨t.
• Die Wellenform soll optimiert werden, um die Wi-
derstandsreduktion zu vergro¨ßern.
• Der Energieverbrauch soll gesenkt und die wirt-
schaftliche Attraktivita¨t erho¨ht werden.
• Zur numerischen Untersuchung ist nur die Direk-
te Numerische Simulationen geeignet.
Der durch die Stro¨mung verursachte Widerstand
eines Ko¨rpers oder Gera¨ts setzt sich im Allge-
meinen aus zwei Anteilen zusammen, dem Druck-
und dem Reibungswiderstand. Bei modernen Ver-
kehrsflugzeugen tra¨gt z.B. die Wandreibung bis zu
50% zum Gesamtwiderstand und somit zum Ener-
gieverbrauch bei. Bei langen Rohrleitungen wie
Pipelines ist die Wandreibung fu¨r nahezu 100%
des Widerstands und des Energieverbrauchs ver-
antwortlich. Da nahezu alle technisch relevanten
Stro¨mungen turbulent sind, kann eine signifikante
Verringerung der Verluste durch Wandreibung tur-
bulenter Stro¨mungen große Auswirkungen auf den
Energieverbrauch und somit u.a. auf den Ausstoß
klimascha¨dlicher Abgase haben.
Es ist seit langem bekannt, dass die Ober-
fla¨chenstruktur der Haut schnell schwimmen-
der Haie einen widerstandsreduzierenden Effekt
hat. Die Haut ist mit U-fo¨rmigen Rillen ver-
sehen, die in La¨ngsrichtung - also in Haupt-
stro¨mungsrichtung - ausgerichtet sind. Durch die-
se Oberfla¨chenstruktur werden Querbewegun-
gen der Stro¨mung behindert, die durch wand-
nahe, fu¨r turbulente Stro¨mungen typische Wir-
bel verursacht werden. Infolgedessen werden
die Wirbel geschwa¨cht und somit der sta¨ndige
Stro¨mungsaustausch mit der Hauptstro¨mung re-
duziert. Letzterer ist verantwortlich fu¨r den Trans-
port von Fluid mit ho¨herer Geschwindigkeit zur
Wand hin, was zu einem erho¨hten Reibungswider-
stand einer turbulenten gegenu¨ber einer lamina-
ren Stro¨mung fu¨hrt. Die Schwa¨chung der wand-
nahen Wirbelstrukturen durch die Rillen hat da-
her eine Verringerung des Widerstands zur Fol-
ge. Dieses Prinzip der Haifischhaut wurde in der
Vergangenheit in Laborversuchen sowie in prakti-
schen Anwendungen in Form so genannter Riblet-
Oberfla¨chen in die Technik u¨bertragen. In Labor-
versuchen konnte dabei eine Reduzierung der
Wandschubspannung um bis zu 10% erzielt wer-
den. Die maximale Widerstandsreduzierung kann
jedoch nur erreicht werden, wenn die Anstro¨mung
in Richtung der Orientierung der Riblets erfolgt. Bei
Fehlanstro¨mwinkeln von mehr als 15° nimmt der
Effekt stark ab und ab 25°werden zusa¨tzliche Ver-
luste und somit ein ho¨herer Widerstand erzeugt.
Eine ganz anderer Mechanismus erreicht durch
aktive Querbewegungen einer glatten Wand eine
Verringerung des Widerstandes um bis zu 50%. Da
die aktive Bewegung viel Energie beno¨tigt, ist die-
se Technik fu¨r sich stehend zur Zeit nicht geeignet,
um tatsa¨chlich verwendet zu werden.
Es ist das Ziel des Projektes, die Vorteile der
Rillenoberfla¨che und der aktiven Querbewegung
gezielt auszunutzen und dadurch zu einem prak-
tikablen, passiv arbeitenden Ansatz zu gelangen,
der eine deutlich ho¨here Widerstandsreduzierung
erzielt als konventionelle Rillenoberfla¨chen. Dies
soll mithilfe von in Stro¨mungsrichtung wellenfo¨rmig
gestalteten Rillen geschehen, wie sie auch auf
dem Bild auf der na¨chsten Seite dargestellt sind.
Da die wandnahe Stro¨mung dieser Wellenstruk-
tur folgt, werden ihr auf passive Weise alternieren-
de Querbewegungen aufgepra¨gt, a¨hnlich wie bei
der aktiv bewegten Wand. Es ist bisher nicht be-
kannt, welche Wellenform und welcher Parame-
terbereich fu¨r die Wellenla¨nge und die Amplitu-
de besonders effektiv den Widerstand verringern.
Dies soll in diesem Projekt systematisch unter-
sucht werden. Der Querschnitt der Riblets ist da-
bei trapezfo¨rmig und auf dem Bild im unteren Be-
reich gut zu sehen. Zusa¨tzlich zu den Wellen-
parametern ist die Sensitivita¨t gegenu¨ber Quer-
anstro¨mung ein fu¨r die Anwendung wesentlicher
Punkt, da nicht immer eine perfekt ausgerichtete
Anstro¨mung gewa¨hrleistet werden kann. Es ist zu
erwarten, dass die Wellenform einen geringeren
Abfall der Wirksamkeit aufweisen wird als gerade
Rillen, da der lokale Anstro¨mungswinkel von vorn-
herein nicht konstant ist.
Fu¨r die Simulationen mu¨ssen die vorhandenen
turbulenten Strukturen der Stro¨mung zeitlich und
ra¨umlich vollsta¨ndig aufgelo¨st werden, da gera-
de im riblet- und wandnahen Bereich der Ein-
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Abbildung 1: Wellenfo¨rmige Riblet-Oberfla¨che mit Stromlinien. Stro¨mungsrichtung ist von vorne nach hinten. Die
Stromlinien folgen anfangs den Rillen, werden durch Wirbel weiter in die Stro¨mung getragen und
bilden die fu¨r turbulente Strukturen typische Bu¨ndelung.
fluss von u¨blicherweise verwendeten Turbulenzmo-
dellen ausgeschlossen werden muss. Daher eig-
net sich fu¨r die Simulation nur die Direkte Nu-
merische Simulation, die gleichzeitig enorm ho-
he Anforderungen an Rechenleistung und Rechen-
zeit stellt. Durch sie ist es aber auch mo¨glich,
Einblick in kleinste Stro¨mungsvorga¨nge zu er-
langen, die sonst nur sehr schwer zu beob-
achten sind. Die Simulationen in diesem Pro-
jekt werden durch Experimente des Deutschen
Zentrums fu¨r Luft- und Raumfahrt (DLR), Abtei-
lung Triebwerksakustik, begleitet. Ein besonde-
rer Vorteil der Zusammenarbeit zwischen Experi-
ment und Simulation ist, dass sich beide Ansa¨tze
in ihren Sta¨rken und Schwa¨chen erga¨nzen.
Im Experiment la¨sst sich z.B. eine Erho¨hung
der Stro¨mungsgeschwindigkeit einfach realisieren,
wa¨hrend in der Direkten Numerischen Simulation
die notwendige Gitterauflo¨sung und damit der Re-
chenaufwand mit der Stro¨mungsgeschwindigkeit
u¨berma¨ßig ansteigt. Andererseits hat die numeri-
sche Simulation den Vorteil, dass die sehr kleins-
kaligen, wandnahen physikalischen Vorga¨nge mit
hoher zeitlicher und ra¨umlicher Auflo¨sung beob-
achtet werden ko¨nnen und so die lokale Wir-
kung der Riblet-Strukturen sehr genau beurteilt
werden kann. Außerdem erlaubt sie, dass sehr
viel gro¨ßere Riblet-Oberfla¨chen simuliert werden
ko¨nnen. Wa¨hrend im Experiment die maxima-
le Gro¨ße der Versuchsfla¨che spa¨testens durch
die Gro¨ße des Stro¨mungskanals beschra¨nkt ist,
kann die Simulation unendlich große Fla¨chen
beru¨cksichtigen. So ko¨nnen sto¨rende Effekte durch
die Ra¨nder der Oberfla¨che ausgeschlossen und
der Einfluss der Riblet-Oberfla¨che unmittelbar un-
tersucht werden.
Mehr zum Thema
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E.; Hage, W.; Meyer, R.: Wavy riblets for tur-
bulent drag reduction. Proceedings of 5th AIAA
Flow Control Conference, Chicago, AIAA 2010-
4583, 2010
2. Wassen, E.; Kramer, F.; Thiele, F.; Gru¨neberger,
R.; Hage, W.; Meyer, R.: Turbulent drag re-
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A matter of disorder
Oxidized silicon nanowires as biomolecular sensors: ab initio structural and
electronic analysis
L. Colombi Ciacchi, Hybrid Materials Interfaces
Group, Faculty of Production Engineering and Bre-
men Center for Computational Materials Science,
University of Bremen
Abstract
• Silicon nanowires are widely used as active func-
tional elements in advanced electronic devices,
most notably in biological sensors.
• While surface oxidation of the wires occurs upon
exposure to a wet environment, theoretical stud-
ies are often limited to ideally crystalline, H-
terminated wire models.
• We are performing accurate computational stud-
ies of the electronic and transport properties
of natively oxidized, ultrathin silicon nanowires
including dopant elements such as boron and
phosphorous.
• We found that their conductance is determined
by an unexpected interplay of effects due to
oxidation-induced structural distortions and elec-
tronegative Si/SiOx interfaces.
One of the major goals of the semiconductor indus-
try is to continue scaling down the size of electronic
components and place more and more transistors
in a single silicon chip. This is necessary to follow
the famous Moore’s Law, which predicts the evo-
lution of computer speed over the years based on
device miniaturization. However, there are intrinsic
limits to the device sizes reached by purely litho-
graphic processes, or other so-called “top-down”
technologies. These are both connected with ex-
ponentially rising costs and with physical laws (e.g.
when entering a quantum-tunneling regime), and
motivate the scientific and technological communi-
ties to search for novel devices and novel fabrica-
tion techniques.
Starting from the other end of the scale, sev-
eral types of “bottom-up” approaches have been
envisaged, all based on the controlled assembly of
nano-scale building blocks into well-defined func-
tional devices [1]. Silicon nanowires (SiNWs) are
one of the most promising nanostructures devel-
oped so far and are becoming fundamental compo-
nents in a new generation of mixed top-down and
bottom-up electronic devices with important appli-
cations e.g. as sensors for biological molecules [2].
Due to their compatibility with silicon based tech-
nology, silicon nanowires are extensively studied
and numerous experiments have already charac-
terized some of their structural and electronic prop-
erties [3]. Currently synthesized SiNWs present
surfaces passivated either by hydrogen atoms or
by a thin native oxide layer, and their conduction
properties are modified by choosing an appropri-
ate type and concentration of foreign atoms called
dopants, usually P or B, which carry an additional
electron or hole (the carriers for electric current).
Several theoretical studies have been under-
taken to characterize the electronic properties of
different SiNWs structures. However, the lack of
a realistic model for Si/SiO2 core-shell structures
explains why most studies to date have focused on
the properties of either bare, unpassivated wires or
of wires whose surfaces are saturated with hydro-
gen atoms. This is the origin of a gap between the
theoretical predictions made so far and the experi-
mental reality, where the importance of considering
the effects of surface oxidation is felt in numerous
applications. In the typical cases of biological de-
tection, the wet environment in which the devices
operate leads to the formation of an ultrathin hy-
drated oxide layer. In electronic devices such as
FinFETs the conducting wires are embedded in a
thicker insulation layer of silicon oxide.
In the first part of our project at the HLRN, we
are currently studying the intrinsic conductance of
B and P doped SiNWs covered with a hydroxy-
lated native oxide layer. The realistic modelling
of a Si/SiOx core-shell wire has been made pos-
sible by extensive previous work, entirely based on
atomic-scale simulations performed on massively
parallel computers using highly optimized quantum
mechanical computer codes (see Ref. [4] and ref-
erences therein). Starting from an oxidised Si(001)
flat surface, we have fabricated a natively oxidised
nanowire model structure by means of Molecular
Dynamics simulations both at the classical and at
the quantum mechanical ab initio level.
A key feature of the resulting structure is the in-
trisic disorder of the Si core, naturally induced by
the oxidation process. As a first interesting finding,
we could prove that the electronic states mostly re-
sponsible for the conduction of such wires are lo-
cated at the interface between the oxide shell and
the silicon core (see Figure 1). Furthermore, our
comprehensive total energy calculations have re-
vealed the most stable sites for B and P dopant
atoms. Contrary to our expectations, both types of
atoms prefer to remain buried in the Si core rather
than segregate near the oxide layer. This is inter-
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Figure 1: Cross-section of an undoped, natively oxidized Si nanowire showing that the most probable localization
regions of hole (top of the valence band, TVB) and electron (bottom of the conduction band, BCB) carriers
are at the Si/SiOx interface.
esting, since the carriers of electronic current, pro-
vided by the dopants, face now two difficulties in
their transport path: the disorder in the silicon core
and the presence of an electronegative oxide shell.
So, which of these effects will have the most promi-
nent effect on the conductivity of the strucutures?
To answer this question, we have performed
large-scale quantum mechanical calculations of
the SiNW transport properties on the parallel su-
percomputers at the HLRN. While most previous
studies of non-oxidized wires relied on more or less
approximated approaches, our calculations are
based on Density Functional Theory (DFT), which
is a computationally very expensive approach for
transport calculations even with simple systems.
However, we realized that this level of precision is
needed for our work, covering subtle effects such
as dopant and structural backscattering, and rely-
ing on the precise determination of the transmis-
sion channels for conductance.
Our results achieved so far [5] clearly show that
the conductance of the oxidized wires is decreased
with respect to the case of ideally crystalline, H-
terminated wires, and the main reason for this de-
crease is the oxidation-induced disorder. The over-
all conductance decrease is very similar for B and
P dopants, despite the fact that the transmission
of P doped wires is less influenced by structural
disorder in the absence of an oxide shell. If an
oxide shell is present, though, it attracts the extra
electrons carried by the P atoms and changes the
transmission channel from a localized (less sensi-
tive to disorder) to a delocalized form.
Future work will be devoted to understanding
the mechanisms of detection of biomolecules with
such oxidized SiNWs. This will require further
large-scale quantum transport calculations and
thus call for extended use of the HLRN computa-
tional resources.
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(2010).
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Design neuer Metalloxyd-Halbleitermaterialien zur
Wasserstofferzeugung durch Sonnenlicht (Photoelektrolyse)
Computational Combinatorial Materials Science study to optimize the band gap
for metal-oxide based materials for their usage in photoelectrolysis cells
L. Ma¨dler, T. Heine, Universita¨t Bremen und Ja-
cobs University Bremen
Kurzgefasst
• Es soll ein Metalloxyd-Halbleiter aus 2−5
U¨bergangsmetallen gefunden werden, der sich
optimal fu¨r die Spaltung von Wasser mittels Son-
nenlicht eignet, d.h. er muss wasserstabil sein,
eine Bandlu¨cke von ca. 1,5 eV haben, und ge-
eignete Elektrodenpotenziale aufweisen.
• Durch Kombinatorik werden verschiedene
U¨bergangsmetalle des Periodensystems in
unterschiedlichen Konzentrationen fu¨r die
Mischoxyd−Halbleiter ausgewa¨hlt. Mit Hilfe der
Quantenmechanik (Dichtefunktionaltheorie) wer-
den Struktur, Stabilita¨t und Bandstruktur der Ma-
terialien berechnet.
• Rechenzeitintensive Simulationen zur Struktur
und Bandstruktur der Materialien werden z.T. am
HLRN auf parallelen Hochleistungscomputersys-
temen durchgefu¨hrt.
• Optimale Halbleitersysteme werden ausgewa¨hlt
und mit experimentellen Techniken weiterver-
folgt.
Unter allen erneuerbaren Alternativen zu fossilen
Brennstoffen als Energiequelle erscheint die Was-
serspaltung durch Licht (Photodissoziation) die
vielversprechendste zu sein, denn sie nutzt die
verla¨sslichste Energiequelle des Planeten − das
Sonnenlicht, um Wasserstoff und Sauerstoff als
Energietra¨ger aus Wasser zu erzeugen. Sauer-
stoff kann bei der Wasserspaltung an die Atmo-
spha¨re abgegeben, und bei der Verbrennung des
Wasserstoffs wieder aus der Atmospha¨re entnom-
menn werden, so dass ein geschlossener Kreis-
lauf ohne Einfluss auf die Umwelt mo¨glich ist. Spei-
cherung und Transport des entstehenden Wasser-
stoffs sind immer noch problematisch, neue For-
schungsergebnisse legen den Schluss nahe, dass
in naher Zukunft zuverla¨ssige Speichermedien zur
Verfu¨gung stehen werden.
Eine Photoelektrolysezelle ist ein Gera¨t, das
Sonnenlicht absorbiert und mit Hilfe dessen Ener-
gie Wasserstoff (und Sauerstoff) durch Was-
serspaltung produziert. Das prinzipielle Konzept
wurde von Fujishima und Honda anhand ei-
ner Titanoxid-(Rutil)-Elektrode demonstriert. Aller-
dings kann dieses Material aufgrund der grossen
Bandlu¨cke von ca. 3 eV nur Licht im harten Ultra-
violettbereich absorbieren und ist daher nicht als
Material fu¨r Wasser-Photoelektrolysezellen geeig-
net. Verschiedene III-V-Halbleiter, beispielsweise
CdS, haben elektronische Eigenschaften, die fu¨r
die Wasserspaltung geeignet sind, mu¨ssen aber
aufgrund ihrer Instabilita¨t (Wasserlo¨slichkeit) aus-
geschlossen werden. Woodhouse und Parkinson
schlugen 2009 vor, das Problem mit einem kombi-
natorischen Ansatz zu untersuchen [1]. Sie wollen
mit Hilfe der Robotik eine Vielzahl von bina¨ren bis
zu tertia¨ren Metalloxyd-Mischhalbleitern herstellen
und untersuchen. Dieser interessante Ansatz bein-
haltet jedoch ein Problem: die systematische, auto-
matisierte Synthese von homogenen Metalloxyd-
verbindungen mit verschiedenen Metallen ist nur
selten mo¨glich, da die reinen Oxyde in der Regel
unterschiedliche Gitterstrukturen aufweisen. Es ist
sehr aufwa¨ndig, die atomatisch produzierten Mate-
rialien auf ihre Homogenita¨t zu untersuchen.
In diesem Projekt soll daher ein zweistufi-
ger Ansatz gewa¨hlt werden: Im ersten Schritt
werden Metallmischoxydmaterialien unterschiedli-
cher Zusammensetzung mit Hilfe der Quanten-
mechanik untersucht. Die Materialien, die sich
als besonders geeignet fu¨r die hier anvisierte
Anwendung erweisen, werden danach im zwei-
ten Schritt gezielt experimentell untersucht. Da-
bei wird die Synthese mit Hilfe der Flammspray-
Elektrolyse versucht, und das Produkt anschlies-
send mit verschiedenen Charakterisierungsmetho-
den, einschliesslich der Transmissionselektronen-
mikroskopie (TEM) und der Elektronenenergie-
Verlustspektroskopie (EELS), untersucht. Ein Ab-
gleich der experimentellen mit den zuvor be-
rechneten Daten ist wesentlicher Teil der Qua-
lita¨tssicherung der synthetisierten Materialien.
Zu Beginn dieses Projekts im November 2010
wurde in einer Pilotstudie Eisen-dotiertes Zinkoxyd
(FexZn1−xO, x = 0,0 . . . 0,125) untersucht. 2010
konnte experimentell gezeigt werden, dass ein Ma-
terial aus bis zu 10 % FeO in ZnO synthetisiert
werden kann. Die Gitterstruktur des Materials ent-
spricht der des ZnO, und verschiedene Analyse-
verfahren stellten sicher, dass das FeO homogen
in den produzierten Nanokristallen verteilt ist (sie-
he Abb. 1 und die weiterfu¨hrende Literatur [2]).
Wir untersuchten Fe-dotiertes ZnO mit Hilfe der
Dichtefunktionaltheorie (DFT) und konnten die ex-
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Abbildung 1: Ein prototypischer Misch-Metalloxyd-Halbleiter aus 90% ZnO und 10% FeO: Das Mapping charak-
teristischer Signale der U¨bergangsmetalle im TEM zeigt, dass die Fe-Atome homogen im ZnO-
Tra¨germaterial verteilt sind (Grafik aus [2]).
perimentellen Ergebnisse sehr genau reproduzie-
ren. Die Ergebnisse der DFT-Berechnungen lie-
ferten die gleiche Gitterstruktur wie die TEM-
Experimente, die Bindungsenergie des Materi-
als deutet auf eine homogene Verteilung von Fe
im ZnO hin, und die EELS-Berechnungen un-
terstu¨tzen dieses Ergebnis. Daru¨berhinaus zeigten
unsere Berechnungen, dass die elektronischen Ei-
genschaften der reinen Systeme sehr gut reprodu-
ziert werden konnten. Im Fe-dotierten ZnO verrin-
gert sich die Bandlu¨cke von 3,59 eV (Experiment:
3,4 eV) um bis zu ca. 1,5 eV. Es ist bemerkens-
wert, dass diese A¨nderung nichtlinear ist und da-
her nicht a priori aus den Kennwerten der Rein-
materialien abgescha¨tzt werden kann, jedoch mit
Hilfe der quantenmechanischen Festko¨rpertheorie
erkla¨rbar ist. Dieses erste Ergebnis weist auf ei-
ne gute Erfolgsaussicht des Projekts, und auf die
Notwendigkeit des gemeinsamen experimentell-
theoretischen Ansatzes hin.
Mehr zum Thema
1. M. Woodhouse and B. A. Parkinson, 2009:
Combinatorial approaches for the identification
and optimization of oxide semiconductors for ef-
ficient solar photoelectrolysis. Chem. Soc. Rev.
38, 197-210.
2. S. George, S. Pokhrel, T. Xia, B. Gilbert, Z.
X. Ji, M. Schowalter, A. Rosenauer, R. Damoi-
seaux, K. A. Bradley, L. Ma¨dler, A. E. Nel, 2010:
Use of a Rapid Cytotoxicity Screening Approach
To Engineer a Safer Zinc Oxide Nanopartic-
le through Iron Doping. ACS Nano 4, 15-29.
doi:10.1021/nn901503q
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Rise and Roll
3D Modeling of Hydrothermal Plumes
M. Walter, Y. Tao, Universita¨t Bremen; Jacobs Uni-
versity
Abstract
• Hydrothermal plumes along mid-ocean ridges
are crucial mechanisms by which Earth’s crust
transports heat and chemical components into
the ocean.
• Data obtained by direct measurement of the
plume is not sufficient to answer a slew of crucial
questions so we ask help from numerical model.
• We developed a 3D time-dependent model to
study the relation between plume heat flux and
rising height and to investigate their 3D velocity
profiles.
• The model has provided results with good agree-
ment with other models and measurements, it
also shows great potential in future study.
Hot deep-sea springs along mid-ocean ridges, so-
called hydrothermal vents, are crucial for trans-
porting heat and chemical components from in-
side the Earth’s crust into the ocean. Data ob-
tained by direct measurement are not sufficient to
answer many crucial questions regarding the phys-
ical dynamics of the plumes of such hydrothermal
vents. To study the spatial and temporal dynamics
of such hydrothermal plumes we have developed
a time-dependent fully three-dimensional model,
which explores the relation between the plume’s
heat flux, rising height, and rising velocity for re-
alistic environment configurations.
Hydrothermal fluids are generated, when sea-
water comes into contact with deeper layers of
the Earth’s crust at areas, where tectonic plates
are moving apart, the so-called sea-floor spread-
ing axes. There the water is charged with heat and
various chemical substances and is subsequently
re-injected into the ocean. When this mineral-
enriched water, which can reach temperatures as
high as 400◦C, is ejected from the ocean floor into
the near-freezing sea water, the minerals precipi-
tate and form a plume of colored, mostly black, fluid
(see Fig.1, left panel). This black plume is the rea-
son why such hydrothermal vents are often called
”black smokers”.
The physical dynamics of such plumes are char-
acterized by the shear flows between the hot buoy-
ant rising fluid and the cold ambient water column
of the surrounding ocean, which produce a lot of
turbulence such as vortexes and eddies. These
turbulence phenomena facilitate the mixing of the
cold ambient water with the hot fluid, resulting in a
continuous dilution of the original vent fluid. As the
plume cools down while it rises, the buoyancy de-
creases until a neutral layer is reached, where the
ambient water has the same density as the plume.
The knowledge about heat and material flux out-
put from hydrothermal vents, which provide quite a
significant portion of the overall global flux, could
be significantly improved if the output and flux
mechanisms of individual vents were better under-
stood. The buoyancy-driven turbulence and its re-
sulting mixing effects, however, have always been
the main challenge in understanding these pro-
cesses. Most of the current estimations of hy-
drothermal vent output are based on very simple
one-dimensional model developed half a century
before [1]. These approaches have distinct limita-
tions as they cannot handle realistic environmental
factors such as background current and irregular
sea-floor topography.
With our time-dependent numerical 3D model
we aim at solving these kinds of problems. As
a first test we configured our model for simple
environments such as those used in the one-
dimensional model [1] and compared the results
for the position of the layer of neutral buoyancy cal-
culated by both models. The results were in very
good agreement, which proves that our model in
general correctly describes the dominant fluid dy-
namic processes and therefore is ready to be ap-
plied to more complex and thus realistic environ-
ment configurations.
The technical progress of recent years in ex-
ploring hydrothermal plumes, such as sonars that
record acoustic 3D images or even Doppler veloc-
ity profiles of plumes, allow for much more detailed
information about the inside plume structure [2].
Before this new technology was available, this was
nearly impossible, because optical cameras were
obstructed by the particle clouds and therefore
could only observe the outer plume boundary. With
our model we can now calculate the fluid velocity
and plume diameter from such acoustic measure-
ments. By combining those data with information
obtained by chemical samples of the hydrothermal
fluid itself and other physical in-situ measurements,
we can calculate the heat and chemical flux of hy-
drothermal plumes semi-directly and thus substan-
tially reduce the margin of error compared to other
models.
In summary, our time-dependent, fully three-
dimensional model of hydrothermal plumes allows
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Figure 1: Left: Hydrothermal plume photo taken by research submarine (by the National Oceanic and Atmospheric
Administration NOAA, Washington, DC). Right: A 3D plume simulation of our model; the color code
represents vertical velocity while the arrows show both magnitude and direction of local velocity.
us to combine many different kinds of observations
and data, which allows us a quite detailed descrip-
tion of its fluid and material plume dynamics that
otherwise cannot be obtained by direct observa-
tions.
More Information
1. Morton, B.R. and G.I. Taylor and J.S. Turner,
1956: Turbulent gravitational convection from
maintained and instantaneous sources. Proc.
R. Soc. London, Ser.A., 243, 1-23.
2. Jackson, D.R., C.D. Jones, P.A. Rona and K.G.
Bemis, 2003, A method for Doppler acoustic
measurement of black smoker flow fields, G-
Cubed, 4, 1095-1107.
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Turbulenzen beim Wa¨rmeaustausch
Thermalgetriebene Vermischung turbulenter Konvektionsstro¨mungen in einem
geschlossenen Container
R. Groll, C. Zimmermann, Zentrum fu¨r ange-
wandte Raumfahrttechnologie und Mikrogravitati-
on, Universita¨t Bremen
Kurzgefasst
• Freie, turbulente Konvektionen sind thermal ge-
triebene Stro¨mungen, bei welchen aufgrund ho-
her lokaler Temperaturgradienten und daraus re-
sultierender Dichteunterschiede Turbulenzen in
Form von Wirbeln entstehen.
• In der Meteorologie treten Konvektionsstro¨mun-
gen z.B. als Tornados oder großskalige Wir-
belstu¨rme auf, welche sich aufgrund unter-
schiedlich durch die Sonneneinstrahlung erhitz-
ter Luftschichten bilden.
• Ebenfalls werden sie in technischen Berei-
chen z.B. zur Ku¨hlung von technischen Kom-
ponenten eingesetzt, wo Ventilatoren aufgrund
von La¨rmbelastung und Fehleranfa¨lligkeit nicht
gewu¨nscht sind.
• Die Simulation dieser Stro¨mungen soll Auf-
schluss u¨ber das Temperatur- und Geschwin-
digkeitsprofil und die daraus resultierende
Wa¨rmeu¨bertragung vor allem in wand- bzw. bo-
dennahen Bereichen geben. Außerdem soll die
Stabilita¨t der Stro¨mung, auch in Hinblick auf den
Einfluss der Erdrotation, untersucht werden.
• Aufgrund von Parameterstudien und kleinskali-
gen Einflussgro¨ßen ist ein hohe Rechenleistung
notwendig.
Turbulente Konvektionsstro¨mungen werden ent-
scheidend durch die auftretenden Wirbel charak-
terisiert, welche die Temperatur- und Geschwin-
digkeitsfelder beeinflussen und damit auch die
Wa¨rmeu¨bertragung zwischen den einzelnen Fluid-
schichten. Um diese Verha¨ltnisse in Konvektionss-
tro¨mungen numerisch untersuchen zu ko¨nnen,
muss zuna¨chst eine vereinfachte, geeignete Geo-
metrie gefunden werden. Hierfu¨r wurde ein ab-
geschlossener, rechteckiger Container mit einer
Ho¨he von 0.75 m, einer La¨nge von 0.75 m, und
einer Tiefe von 1.5 m gewa¨hlt. Der Container ist
mit Luft gefu¨llt und die vertikalen Wa¨nde werden
unterschiedlich mit einer Temperaturdifferenz von
40 K temperiert. Diese Differenz dient als Grund-
lage fu¨r die Entstehung der freien Konvektion. Die
horizontalen Wa¨nde des Containers sind adiabat.
Der Schwerpunkt der Simulationen liegt vor al-
lem auf der Untersuchung der Temperatur- und
Geschwindigkeitsfelder der wandnahen Bereiche
des Containers, da sich hier die turbulenten Wir-
bel entwickeln. An den vertikalen Wa¨nden exis-
tieren hohe Temperaturgradienten, wodurch sich
ein konduktionsdominiertes Temperaturfeld ein-
stellt. In der linken oberen Ecke und der ge-
genu¨berliegenden rechten unteren Ecke des Con-
tainers bilden sich Scharen von Rezirkulationszo-
nen aus, welche genauer untersucht werden sol-
len. Das Temperaturfeld in der Mitte wird durch
niedrige Temperaturgradienten und Konvektion be-
herrscht, was einen Wa¨rmestrom durch Massen-
transport bedingt. In Na¨he der horizontalen adia-
baten Wa¨nde stellt sich ein fast homogenes Tem-
peraturfeld ein. Hier ist die thermale Diffusion der
horizontalen Wa¨nde noch na¨her zu betrachten.
Fu¨r die numerische Simulation der Konvek-
tionsstro¨mung wird eine Large-Eddy-Simulation
(LES) durchgefu¨hrt. Bei einer LES werden nicht
alle Skalen der auftretenden Wirbel numerisch di-
rekt aufgelo¨st, was wie bei der direkten numeri-
schen Simulation (DNS) einen erheblich ho¨heren
Rechenaufwand mit sich bringen wu¨rde. Die Si-
mulation berechnet nur die großskaligen Wir-
bel, wa¨hrend die kleinskaligen Wirbel durch ein
Subgridscale-Modell beschrieben werden. In die-
sem Fall wird hierfu¨r ein Modell nach Fureby [1]
gewa¨hlt, welches mit einer kompressiblen Form
des Smagorinsky-Modells vergleichbar ist. Da sich
die Turbulenzen vor allem in den Temperaturgrenz-
schichten der vertikalen Wa¨nde entwickeln, ist hier
eine geeignete feine Auflo¨sung des Diskretisie-
rungsgitters der Simulationsgeometrie ausschlag-
gebend. Das entstehende Gitter umfasst ca. 5 · 106
Gitterpunkte. Aufgrund der notwendigen Simulati-
onsdauer von 109 Zeitschritten wird ein hohe Re-
chenleistung und eine Parallelisierung auf mehrere
hundert Prozessoren notwendig.
Bei der numerischen Untersuchung ist vor
allem die Frage interessant, wie sich die
Temperatur- bzw. Geschwindigkeitsfelder und die
Wa¨rmeu¨bertragung fu¨r verschiedene Parameter,
wie z.B. die Temperaturrandbedingung, vera¨ndern.
Hierbei steht die Rayleigh-Zahl eine dimensionslo-
se Kennzahl, welche den Wa¨rmetransport in den
Luftschichten beschreibt, im Mittelpunkt. Da die
Rayleigh-Zahl in den vorzunehmenden Simula-
tionen durch die La¨nge des Containers charak-
terisiert ist, mu¨ssen mehere mo¨gliche Dimensio-
nen der Geometrie simuliert werden. Eine weite-
re Paramtervariation dieses Vorhabens beinhal-
tet die Orientierung der Wa¨rmetauscher. Bei ei-
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Abbildung 1: Momentaufnahme der Stomlinien in thermal getriebener Walze
ner vertikalen Orientierung entspricht die Konvek-
tionsstro¨mung einer Rayleigh-Be´nard-Stro¨mung,
wozu in den letzten Jahren bereits umfangrei-
che Untersuchungen vorliegen. Des weiteren wer-
den Stro¨mungsergebnisse unter Beru¨cksichtigung
einer auf den Container wirkenden Corioliskraft
simuliert und analysiert, um Aussagen u¨ber die
Stabilita¨t dieser modifizierten Stro¨mung treffen zu
ko¨nnen. Mit Hilfe der numerischen Ergebnisse im
Vergleich zu experimentellen Daten [2],[3] ko¨nnten
weitere Erkenntnisse u¨ber die thermale Grenz-
schicht an den Wa¨nden gewonnen werden.
Mehr zum Thema
1. C. Fureby, On subgrid scale modeling in lar-
ge eddy simulations of compressible fluid flow,
Phys. Fluids, Vol. 8, No. 5, pp. 1301-1311
2. Y.S Tian and T.G. Karayiannis, Low turbulence
natural convection in an air filled square cavity,
Part I: the thermal and fluid flow fields, Interna-
tional Journal of Heat and Mass Transfer, vol.
43, pp. 849-866, 2000
3. Y.S Tian and T.G. Karayiannis, Low turbulence
natural convection in an air filled square cavity,
Part II: the turbulence quantities, International
Journal of Heat and Mass Transfer, vol. 43, pp.
867-884, 2000
4. O. Shishkina and C. Wagner, Analysis of sheet-
like thermal plumes in turbulent Rayleigh -
Be´nard convection, J. Fluid Mech., vol. 599, pp.
383 - 404, Cambridge University Press, 2008
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Rollex
Bestimmung der Rollda¨mpfung moderner Schiffsformen mit Hilfe von
experimentellen und numerischen Untersuchungen komplexer Stro¨mungsvorga¨nge
M. Abdel-Maksoud, S. Handschel, J.P. Soproni,
Institut fu¨r Fluiddynamik und Schiffstheorie,
Technische Universita¨t Hamburg-Harburg
Kurzgefasst
• Moderne Schiffsformen neigen im Seegang zu
starken Rollbewegungen bei denen Ladung u¨ber
Bord geht, das Schiff bescha¨digt wird oder Men-
schen zu schaden kommen.
• Die existierenden und in der Praxis meist ver-
wendeten empirische Verfahren zur Bestimmung
der za¨higkeitsbedingten Rollda¨mpfung bei po-
tenzialtheoretischen Berechnungsverfahren ver-
sagen bei modernen Schiffsformen.
• Die Entwicklung von neuen Verfahren zur
Beru¨cksichtigung des za¨higkeits- und wirbelbe-
dingten Anteils der Rollda¨mpfung fu¨r moderne
Rumpfformen ist notwendig.
• Aufwendige Rechenverfahren fu¨r viskose
Stro¨mungen ermo¨glichen die Berechnung der
za¨higkeitsbedingten Rollda¨mpfungsanteile und
deren Wechselwirkungen.
Aufgrund steigender Anforderungen an die Trans-
portkapazita¨t in Verbindung mit minimalem Leis-
tungsbedarf weisen moderne Schiffsrumpffor-
men vera¨nderte geometrische Eigenschaften auf.
Hauptmerkmal ist der starke Spantausfall im Vor-
und Hinterschiff, welcher vor allem bei Container-
und Passagier- bzw. Kreuzfahrtschiffen zu sehen
ist. Diese Spantformen haben jedoch einen großen
und oft unterscha¨tzten Einfluss auf das Seegangs-
verhalten eines Schiffes. Große Rollbewegungen
(Drehung um die La¨ngsachse), bei denen Ladung
u¨ber Bord geht, Schiffe bescha¨digt werden oder
Menschen zu schaden kommen, ko¨nnen auftreten.
Fu¨r die Berechnung und Prognose der See-
gangseigenschaften eines neuen Schiffsentwurfs
werden in der Praxis kosten- und zeitgerech-
te Simulationsmethoden fu¨r potenzialtheoretische
Stro¨mungen eingesetzt. Effekte wie die Visko-
sita¨t und Rotation der Stro¨mung ko¨nnen mit die-
sen Verfahren per Definition nicht abgebildet wer-
den. Fu¨r die maßgeblich durch Masseneffekte,
wellenbedingter Da¨mpfung und Hydrostatik beein-
flussten Bewegungsfreiheitsgrade eines Schiffes
ist diese Vereinfachung zula¨ssig. Bei der schwach
geda¨mpften Rollbewegung nehmen za¨higkeitsbe-
dingte Da¨mpfungsanteile jedoch einen vergleichs-
weise großen Anteil an der Gesamtda¨mpfung an
[1]. Es sind daher zusa¨tzliche Rollda¨mpfungskoef-
fizienten fu¨r die za¨higkeitsbedingten Effekte in der
Simulation notwendig. Diese werden in der Praxis
vorwiegend mit empirischen Methoden bestimmt,
die maßgeblich aus Versuchen Mitte der siebziger
Jahre von Blume und Ikeda [2] abgeleitet wurden.
Diese liefern unzureichende Ergebnisse fu¨r moder-
ne Schiffsformen.
Das Projekt Rollex aus dem BMWi-finanzierten
Verbundvorhaben Best-Rollda¨mpfung Entwicklung
von numerischen und experimentellen Methoden
zur Bestimmung der Rollda¨mpfung befasst sich
mit der Simulation der komplexen Stro¨mungs-
vorga¨nge, die bei der Rollbewegung sowohl mit
als auch ohne Vorausfahrt des Schiffes entstehen.
Das Ziel des Verbundvorhabens ist die Analyse der
Rollda¨mpfungsanteile sowie die Entwicklung neu-
er Verfahren zur Bestimmung viskoser Rollda¨mp-
fungskoeffizienten moderner Schiffsformen. Diese
sollen bisherige empirische Verfahren basierend
auf Modellversuchen a¨lterer Schiffsgeometrien er-
setzen. Daraus resultiert eine genauere Bestim-
mung des Seegangsverhaltens von Schiffen. Ge-
rade bei großen Rollwinkeln eines Schiffes, bei de-
nen deutliche Nichtlinearita¨ten auftreten, ko¨nnen
die neu gewonnenen Ergebnisse Aufschluss bei si-
cherheitsrelevanten Fragen liefern.
Fu¨r die Lo¨sung des Stro¨mungsproblems wird
eine Finite-Volumen-Methode zur Lo¨sung der
Reynolds-gemittelten inkompressiblen Navier-
Stokes-Gleichung (RANS) verwendet. Die u¨ber
mehrere Perioden zwangsgefu¨hrte Rollbewe-
gung des Schiffes wird mittels Fourieranalyse
in einen beschleunigungs- und einen geschwin-
digkeitsabha¨ngigen Term (den Da¨mpfungsanteil)
zerlegt. Das verwendete Simulationswerkzeug
STARCCM+ von CD-adapco [3] ist ein weltweit
eingesetzter multicore-optimierter RANS-Lo¨ser.
Der numerische Aufwand zur Analyse der
Rollda¨mpfungsanteile ist aufgrund der Vielfalt von
zu untersuchenden Abha¨ngigkeiten und Parame-
tervariationen erheblich. Durch Abha¨ngigkeitsstu-
dien mu¨ssen Fragestellungen zur ra¨umlichen und
zeitlichen Diskretisierung des Stro¨mungsproblems
beantwortet werden. Besondere Aufmerksamkeit
fordern dabei das sliding interface zur Umsetzung
der erzwungenen Rollschwingung zwischen dem
festen a¨ußeren und dem rotierendem inneren Re-
chengebiet, die Schiffsanha¨nge und die Behand-
lung der freien Wasseroberfla¨che.
Um die Stro¨mungsvorga¨nge und die Ein-
flu¨sse der modernen Schiffsform und deren
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Simulation der zwangsgefu¨hrten Rollbewegung eines Post-Panamax-Containerschiffesmit einem viskosen Rechen-
verfahren (RANS). Die Auswertung des auftretenden Rollmoments mittels Fourieranalyse gibt Aufschluss u¨ber
die viskosen Anteile des Rollda¨mpfungsmoments. Die Komponenten des Schiffsrumpfs, der Schlingerkiele und
Schiffsanha¨nge wie Ruder und Propeller werden dabei getrennt betrachtet und ihre Abha¨ngigkeiten untersucht.
Anha¨nge auf die Rollbewegung zu untersu-
chen, werden Paramtervariationen an insgesamt
fu¨nf modernen Rumpfformen durchgefu¨hrt. Dies
sind ein Post-Panamax-, Panamax-, und Feeder-
Containerschiff, eine Ropax Fa¨hre und ein Pas-
sagierschiff. Die Parametervariationen beinhalten
neben der Variation von Rollamplituden und -
frequenzen auch geometrische A¨nderungen in:
Breiten-Tiefgangsverha¨ltnis, Vo¨lligkeit, Kimmradi-
us und den damit einhergehenden Modifikatio-
nen an der Spantform des Schiffes. Weiter geben
Berechnungen mit und ohne Schiffsanha¨nge wie
Schlingerkiele, Ruder, Wellenanlage und Propeller
Aufschluss u¨ber deren Wechselwirkung.
Mehr zum Thema
1. Robert V. Wilson, Pable M. Carrica, Fred Stern,
2004: Unsteady RANS method for ship motions
with application to roll for a surface cambatant;
IIHR-Hydroscience and Engineering, The Uni-
versity of Iowa
2. Y. Himeno, 1981: Prediction of Ship Roll Dam-
ping - State of The Art; Nav Arch & Mar Engr,
The Univ. of Michigan
3. http://www.cd-adapco.com/
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ShipLES - Berechnung der instationa¨ren turbulenten
Schiffsumstro¨mung
Entwicklung und Implementierung der hybriden RANS LES Modelle zur
Berechnung der Stro¨mung im Heckbereich von Schiffen
N. Kornev, A. Taranov, E. Shchukin, M.Walter,
Lehrstuhl fu¨r Modellierung und Simulation, Univer-
sita¨t Rostock
Kurzgefasst
• ShipLES ist ein Verbundprojekt zwischen der
Universita¨t Rostock, der Schiffbauversuchsan-
stalt Potsdam und der Fa. Voith GmbH.
• Das Ziel des Projekts ist die Erschließung des
Potentials von modernsten numerischen Metho-
den fu¨r maritime Anwendungen.
• Es ist geplant, eine neue numerische Methode
zur Modellierung der instationa¨ren wirbelbehaf-
teten Stro¨mung auf der Basis der Grobstruktursi-
mulation (LES) zu entwickeln, zu testen und fu¨r
typische schiffbauliche Anwendungen der Indus-
trie zur Verfu¨gung zu stellen.
Am Schiffsko¨rper wie auf allen sich in einem
viskosen Medium bewegenden Ko¨rpern entsteht
eine relativ du¨nne Schicht einer gebremsten
Flu¨ssigkeit. Diese Grenzschicht wird entlang des
Schiffes dicker und erreicht im Heckbereich ei-
ne Dicke von etwa ein Prozent der Schiffsla¨nge.
Eine abfließende Grenzschicht bildet den Nach-
strom hinter dem Schiff. Bei Schiffen mit einem
großen Vo¨lligkeitsgrad (z.B. Frachtschiffe, Tanker)
kann sich die Schicht im Heckbereich ablo¨sen,
was zu wesentlichen Verwirbelungen im Nach-
strom fu¨hrt. Der Nachstrom besteht aus mehreren
konzentrierten Wirbelstrukturen, die wesentliche
Ungleichfo¨rmigkeiten in der Propelleranstro¨mung
verursachen. Dieses Pha¨nomen ist im Schiff-
bau zu vermeiden, da eine ungleichfo¨rmige An-
stro¨mung die Ursache fu¨r Propellerschwingungen,
Gera¨uscherzeugung und Kavitation ist.
Um die durch Inhomogenita¨t der Anstro¨mung
bedingten Schwierigkeiten zu u¨berwinden, wurden
die so genannten Skew Propeller mit den gegen
der Drehrichtung versetzten Schnitten erfunden
Abb. [1]. Diese Erfindung lo¨st aber das Problem
nicht vollsta¨ndig. Die Gewa¨hrleistung einer homo-
genen Anstro¨mung fu¨r Propeller bleibt nach wie vor
die wichtigste Aufgabe beim Entwurf des Schiffs-
antriebs.
In den letzten Jahren hat sich die numerische
Stro¨mungsberechnung (CFD) zu einem unver-
zichtbaren Werkzeug bei der hydrodynamischen
Bewertung, Auslegung und Optimierung von Schif-
fen und Unterwasserfahrzeugen entwickelt. Mathe-
matische Modelle, numerische Rechenverfahren
und Computertechnik ermo¨glichen zusammen die
qualitative und quantitative Berechnung der Schiff-
sumstro¨mung, was mittlerweile zu einer wertvol-
len Erga¨nzung der Modelluntersuchungen gewor-
den ist.
Abbildung 1: Skew Propeller.
Als Basis der bisherigen Simulationsmetho-
den dienten die so genannten Reynolds gemittel-
ten Navier-Stokes-Gleichungen (RANSE), in de-
nen die turbulenten Schwankungsgro¨ßen zeitlich
gemittelt werden. Die Ergebnisse von RANS-
Rechnungen sind qualitativ hochwertig und aner-
kannt, wenn die Stro¨mung nicht durch turbulen-
te Erscheinungen dominiert ist. Die Simulation der
schwingungserregenden Stro¨mung um das Hinter-
schiff und den Propeller kann mit den zeitlich ge-
mittelten Navier-Stokes-Gleichungen nicht durch-
gefu¨hrt werden. Zur wirklichkeitsnahen Wieder-
gabe zeitlich aufgelo¨ster turbulenter Stro¨mungen
sind diese Verfahren weitestgehend ungeeignet.
Dafu¨r sollen moderne Methoden, in denen die
koha¨renten Strukturen der Stro¨mung zeitlich und
ra¨umlich aufgelo¨st werden, zum Einsatz kom-
men. Die direkte numerische Simulation (DNS)
ermo¨glicht die Auflo¨sung von allen Wirbelstruktu-
ren der Stro¨mung, beginnend von den kleinsten
bis zu den gro¨ßten Wirbeln. Leider ist die direk-
te Lo¨sung der Navier-Stokes-Gleichungen (DNS)
aufgrund der notwendigen feinen ra¨umlichen und
zeitlichen Diskretisierung zurzeit weder im Maß-
stab des Modells noch fu¨r die Großausfu¨hrungen
mo¨glich. Die Grobstruktursimulation (Large-Eddy-
Simulation, LES), die auf ra¨umlich gefilterten Na-
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vier Stokes Gleichungen basiert, stellt eine gute Al-
ternative zu RANS dar. Diese relativ neue Techno-
logie ist in der Lage kleinskalige instationa¨re Wir-
belstrukturen aufzulo¨sen und viele fu¨r den Schiff-
bau wichtige Pha¨nomene genauer vorherzusagen.
Die LES-Anwendung fu¨r ingenieurstechnische
Probleme ist jedoch sehr problematisch. Auf-
grund der fu¨r diesen Bereich typischen großen
Reynolds-Zahlen sind Schwierigkeiten bei der
Auflo¨sung der auftretenden Wirbelstrukturen und
bei der numerischen Behandlung der Stro¨mung
in der Na¨he der Ko¨rperoberfla¨che, wo große
Gradienten auftreten, vorprogrammiert. Die zur
Lo¨sung dieser Probleme notwendigen Compu-
terressourcen sind sehr umfangreich, was die
praktische Anwendung der LES unmo¨glich macht.
Ein effizienter Ausweg ist die Kombination von
LES- mit herko¨mmlichen RANS-Methoden. Ein
wichtiges Problem besteht dabei in der Kopp-
lung zwischen den numerischen Lo¨sungen in
den RANS- und LES-Gebieten. Die Entwicklung
einer effizienten Kopplungsprozedur geho¨rt zu
den Kernaufgaben des vorliegenden Projektes.
Abbildung 2: U¨bersicht hybride RANS-LES Methode.
Zu den konkreten Zielen geho¨ren Entwicklung,
Implementierung und Validierung einer neuen Ge-
neration von hybriden Methoden sowie ihr Ein-
satz zur Untersuchung von Schiffsumstro¨mungen.
Die Methode besteht aus einer Kombination des
RANS-Verfahrens fu¨r den vorderen Teil des Schif-
fes, in dem die Stro¨mung relativ ausgeglichen
ist und der Grobstruktursimulation (LES) fu¨r den
Heckbereich Abb. [2]. Die LES-Methode findet be-
sonders dort Anwendung, wo eine zuverla¨ssige
Auflo¨sung von starken instationa¨ren Wirbelstruk-
turen notwendig bzw. gewu¨nscht wird. Gerade im
Heckbereich eines Schiffes treten starke Turbulen-
zen auf, deren kleine Wirbelstrukturen nur mittels
LES ausreichend aufgelo¨st und dargestellt werden
ko¨nnen. Diese Wirbelstrukturen sind hauptsa¨chlich
verantwortlich fu¨r La¨rmbelastung, Schwingungser-
scheinungen und Kavitation am Propeller. Eines
der wichtigsten Probleme bei der Implementierung
des zu entwickelnden Ansatzes, der zu den so ge-
nannten hybriden RANSE-LES-Methoden geho¨rt,
besteht in der Entwicklung des Interfaces zwi-
schen RANSE- und LES-Region. Fu¨r das Interface
wird die von uns vorgeschlagene Methode benutzt.
Von der RANS-Simulation werden gemittelte Werte
entnommen, wa¨hrend die Schwankungen mit dem
von uns entwickelten Inflowgenerator erzeugt wer-
den.
Mit der Entwicklung der neuartigen Methode soll
ein Durchbruch in der Erho¨hung der Genauigkeit
der numerischen Modellierung der Schiffshydrody-
namik erzielt werden. Dadurch soll die Vorhersa-
gesicherheit der Wechselwirkung zwischen dem
Schiffsrumpf und dem Schiffsantrieb, der Vibra-
tion und der Kavitation am Propeller hinter dem
Schiff wesentlich verbessert werden. Das zu entwi-
ckelnde Programm soll weiterhin genutzt werden,
um einen wesentlichen Beitrag zur Lo¨sung der fu¨r
den Schiffbau wichtigen wissenschaftlichen Aufga-
be zu leisten: Aufkla¨rung der physikalischen Me-
chanismen zur Entstehung und Entwicklung der
Wirbelstrukturen im Schiffsheckbereich.
Mehr zum Thema
1. N. Kornev und E. Hassel,
”
Synthesis of homo-
geneous anisotropic divergence free turbulent
fields with prescribed second-order statistics by
vortex dipoles“, Physics of Fluids, 19(5), 2007.
2. N. Kornev, A. Taranov, E. Shchukin und L.
Kleinsorge,
”
Development of hybrid URANS-
LES methods for flow simulation in the ship
stern area “, Ocean Engineering, in review.
Fo¨rderung
BMWi-Verbundvorhaben ShipLES im Rahmenpro-
gramm
”
Schifffahrt und Meerestechnik fu¨r das
21. Jahrhundert“
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Wa¨rmeu¨bergang auf Dellenoberfla¨chen
Untersuchung der physikalischen Mechanismen zur Erho¨hung des
Wa¨rmeu¨berganges auf Dellenoberfla¨chen
J. Turnow, N. Kornev, E. Hassel, Lehrstuhl fu¨r
Technische Thermodynamik, Fakulta¨t fu¨r Maschi-
nenbau und Schiffstechnik, Universita¨t Rostock
Kurzgefasst
• Die Energieeffizienz spielt derzeit eine funda-
mentale Rolle in vielen Bereichen der Wissen-
schaft und Industrie.
• Der Einsatz von Dellenoberfla¨chen in z.B. Ga-
sturbinen zeigt eine hohe Effizienz bzgl. der
Wa¨rmeabfuhr und des sich einstellenden Druck-
abfalls innerhalb von Wa¨rmeu¨bertragern.
• Es stellt sich eine wesentliche Intensivierung
des Wa¨rmeu¨berganges mit Dellen im Vergleich
zum glatten Oberfla¨chen sowie ein geringfu¨gig
erho¨hter Druckverlust im Wa¨rmeu¨bertrager ein.
• Bisher wurde keine eindeutige physikalische Be-
gru¨ndung fu¨r die hohe Energieeffizienz beim Ein-
satz von Dellenoberfla¨chen gefunden.
• Hochaufgelo¨ste Berechnungen basierend auf
dem LES-Verfahren mit dem Framework Open-
FOAM sollen einen detaillierten Einblick in Wirk-
mechanismen von Dellen geben.
• Ziel der Berechnungen ist es, ein fundamentales
Versta¨ndnis u¨ber die komplexen Mechanismen
der Wa¨rmeu¨bertragung an Dellenoberfla¨chen zu
erlangen.
Die numerischen Simulationen, die im Rahmen ei-
nes DFG Paketprojektes auf dem HLRN durch-
gefu¨hrt werden, geho¨ren zu den Arbeiten am Pro-
jekt Untersuchung derphysikalischen Mechanis-
men zur Erho¨hung des Wa¨rmeu¨berganges auf
Dellenoberfla¨chen. Es handelt sich um ein von
der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG)
gefo¨rdertes Projekt, das wiederum Teil eines
Verbundprojektes in enger Kooperation mit den
Gruppe der TU Hamburg-Harburg (H. Herwig)
und der TU Darmstadt (P. Stephan) ist. Ziel
des Forschungsvorhabens ist es, ein fundamen-
tales Versta¨ndnis u¨ber die komplexen Mechanis-
men der Wa¨rmeu¨bertragung an spezifisch ver-
formten Dellenoberfla¨chen in Abha¨ngigkeit von
der Dellengeometrie und Stro¨mungsbedingungen
zu erlangen. Dellenoberfla¨chen weisen im Ge-
gensatz zu herko¨mmlichen Maßnahmen zur
Erho¨hung des Wa¨rmeu¨bergangs wesentliche Vor-
teile auf. Der bedeutendste Vorteil ist die Erho¨hung
der Wa¨rmeabgabe bei gleichzeitiger geringer
Erho¨hung des Druckverlustes, was z.B. in Gastur-
binen entscheidend fu¨r dessen Wirkungsgrad ist.
Dellenfo¨rmige Oberfla¨chenverformungen wei-
sen zudem viele Vorteile im Vergleich zu den zur-
zeit eingesetzten konventionellen Verfahren wie
z.B. Ku¨hlrippen auf. Alle bisherigen Untersuchun-
gen zeigen, dass weitere Optimierungen der Del-
lenform und der Geometrie der Ku¨hlkana¨le die
Attraktivita¨t dieser alternativen Ku¨hlungsmethode
wesentlich erho¨hen ko¨nnen. Der theoretische Teil
der Arbeiten beinhaltet hochaufgelo¨ste RANS-
und LES-Berechnungen der sich einstellenden
Stro¨mung und Wa¨rmeu¨bertragung. Die Untersu-
chungen werden sowohl fu¨r einzelne Dellen als
auch fu¨r Dellenpakete in Kana¨len verschiedener
Ho¨he durchgefu¨hrt. Im Rahmen des Projektes sol-
len physikalische Wirkmechanismen der Wirbelbil-
dung und ihr Einfluss auf die Wa¨rmeu¨bertragung
auf Dellenoberfla¨chen erforscht werden. Diese
Erkenntnisse schaffen die Basis fu¨r die Opti-
mierung der Dellengeometrien. Aufgrund bisheri-
ger Berechnungen wurde eine große Anzahl von
mo¨glichen Wirbelstrukturen in Dellen aufgedeckt,
die tornadoa¨hnliche Wirbel, Wirbelringe u.s.w. ent-
halten. Es wurde numerisch gezeigt, dass sich die
Wirbelstrukturen in Abha¨ngigkeit von der Dellen-
tiefe nicht nur quantitativ sondern auch qualita-
tiv a¨ndern. Die symmetrische Doppelwirbelstruktur
wandelt sich unter bestimmten Bedingungen in ei-
ne asymmetrische Monostruktur innerhalb der Del-
le. Die erwu¨nschten Monostrukturen ko¨nnen z.B.
durch eine unsymmetrische Form der Dellen er-
zeugt werden. Der durch die Dellenwirbel intensi-
vierte Wa¨rmeu¨bergang ist um den Faktor 1.8 bis
2.4 gro¨ßer als der Wa¨rmeu¨bergang an einer ebe-
nen glatten Platte. Es konnte bereits qualitativ ge-
zeigt werden, dass die Form der Wirbelstrukturen
einen wesentlichen Einfluss auf die thermische Ef-
fizienz des Wa¨rmeu¨bertragers hat [1].
Die Berechnung des Wa¨rmeu¨berganges an
Dellenoberfla¨chen bei den technisch relevanten
Reynoldszahlen Re=5000 bis Re=60000 erfolgt
zumeist konventionell mit Hilfe der RANS- bzw.
URANS-Methodik innerhalb der CFD. Allerdings
zeigen bisherige Analysen, dass ein einheitliches
Bild der inneren Stro¨mung und der in der Del-
le entstehenden Wirbelstrukturen bis heute fehlt.
Aufgrund von Experimenten wurde sichtbar, dass
die Stro¨mung sehr instabil aufgrund von Schwan-
kungen der Wirbelstrukturen ist. Daher sind stati-
ona¨re bzw. quasistationa¨re (RANS, URANS) CFD-
Verfahren fu¨r diese Problemstellung eher ungeeig-
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Abbildung 1: Stromlinienverla¨ufe des ersten und zweiten POD Modes der Geschwindigkeit auf Dellenoberfla¨chen.
Diese energietragenden Strukturen sind verantwortlich fu¨r die hohe thermischen Effizienz von Del-
lenoberfla¨chen in Wa¨rmeu¨bertragern.
net. Um die typischen Wirbelstrukturen zu identi-
fizieren, wird mit den heutigen Rechenressourcen
auf dem HLRN die LES (Large-Eddy Simulation)
als moderne CFD-Technologie mit Hilfe des Fra-
meworks OpenFOAM eingesetzt.
Mit Hilfe der LES wird die Stro¨mung zeit-
lich und ra¨umlich hoch aufgelo¨st, wodurch die
Mo¨glichkeit besteht, die Wirbelbildung bzw. den
Wirbeltransport und deren Einfluss auf den loka-
len Wa¨rmeu¨bergang zu analysieren. Wirbelzen-
tren ko¨nnen mit Hilfe des Lambda 2-Kriteriums
oder des Q-Kriteriums visualisiert werden. Mit
Hilfe der Frequenzanalyse und anschließender
Phasenmittlung der Stro¨mungsfelder lassen sich
die Isofla¨chen der einzelnen großen und klei-
nen Wirbelstrukturen identifizieren. Weiterhin ge-
ben die phasengemittelten Stromlinien Einblick
in die Geschwindigkeitsverla¨ufe. Zur zusa¨tzlichen
Auswertung dieser Geschwindigkeitsfelder stehen
verschiedene moderne Techniken und Verfah-
ren, wie Fouriermodenzerlegung, Waveletanalyse
bzw. die sogenannte Karhunen-Loe´ve-Zerlegung
(engl. Proper Orthogonal Decomposition, POD),
zur Verfu¨gung. Die POD Analyse nach Sirovich
wurde im Rahmen des Projektes in den bestehen-
den Programmcode OpenFOAM implementiert.
Die Bedeutung der Karhunen-Loe´ve-Zerlegung als
niederdimensionale Modenzerlegung hat in den
letzten Jahren mit der sta¨ndig steigenden Rech-
nerleistung und dem damit verbundenen Anwach-
sen von numerisch ermittelten Daten stetig zuge-
nommen. Die POD Analyse zerlegt eine turbulente
periodische Stro¨mung in koha¨rente Strukturen und
la¨sst deren Entstehungsgeschichte, Entwicklung
und Zerfallsprozess nachvollziehen. Eine in diskre-
ten Daten in Raum und Zeit gegebene Stro¨mung
wird dazu in orthogonale geordnete Moden zer-
legt, die nacheinander die zeitlich vera¨nderliche
Stro¨mung nach Energieanteilen beschreiben. Die
entnommenen Strukturen aus der POD Analyse
zeigen den Grundcharakter der Stro¨mung entlang
Dellenoberfla¨chen und zeigen Strukturen auf, wel-
che fu¨r die hohe thermische Effizienz von Dellen
im Wa¨rmeu¨bertrager verantwortlich sind [2].
Mit den erzielten Ergebnissen wird ein detaillier-
ter Einblick in die Dynamik der Stro¨mung und des
Wa¨rmeu¨berganges auf Dellenoberfla¨chen aufge-
zeigt. Es lassen sich folglich, basierend auf den
Ergebnissen, neue Methoden zur Auslegung und
Konstruktion optimierter Wa¨rmeu¨bertrager entwi-
ckeln, wodurch deren Effizienz zur Energieausbeu-
te deutlich gesteigert werden kann.
Mehr zum Thema
1. N. Kornev, E. Hassel, H. Herwig, S. Isaev,
P. Stephan, V. Zhdanov, Erho¨hung des
Wa¨rmeu¨berganges durch Wirbelinduktion in
Oberfla¨chendellen, Forschung im Ingenieurwe-
sen Vol.2 (2004).
2. J.Turnow, N. Kornev, S. Isaev, E. Hassel, Vortex
mechanism of heat transfer enhancement in a
channel with spherical and oval dimples, Heat
and Mass Transfer, DOI: 10.1007/s00231-010-
0720-5
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Simulation von turbulenten Mischungsvorga¨ngen in Flu¨ssigkeiten
Untersuchung von reaktiven turbulenten Mischungsvorga¨ngen bei hohen
Schmidt-Zahlen mit besonderer Beru¨cksichtigung der Mikromischung
M. Walter, N. Kornev, E. Hassel, Lehrstuhl fu¨r
Technische Thermodynamik, Lehrstuhl fu¨r Model-
lierung und Simulation, Universita¨t Rostock
Kurzgefasst
• Die numerische Simulation von turbulenten re-
aktiven Mischungsprozessen in Flu¨ssigkeiten ist
mit komplexen Problemen verbunden, deren
Lo¨sung ha¨ufig den Einsatz von großen Rechen-
kapazita¨ten erfordert.
• Das Globalziel des Vorhabens ist die Verbes-
serung und Weiterentwicklung von LES-Fein-
strukturmodellen zur genaueren Vorhersage der
Mischungs- und Reaktionsraten bei turbulenten
reaktiven Mischungsprozessen in Flu¨ssigkeiten.
• In diesem Projekt wird mittels LES vor allem die
Mikromischung untersucht und die kleinskaligen
Strukturen, welche fu¨r alle diffusiven Prozessen
von großer Bedeutung sind, hinsichtlich Form
und Verhalten analysiert.
• Bisherige Simulationen haben gezeigt, dass die
etablierten LES-Feinstrukturmodelle bei großen
Reynolds- und Schmidt-Zahlen nur unzureichen-
de Ergebnisse liefern.
• Ein vielversprechender Ansatz zur Simulation
von Stro¨mungen bei großen Reynolds- und
Schmidt-Zahlen und moderaten Auflo¨sungen be-
steht in einem neuen nichtlinearen LES-Verfah-
ren, das auf einem multifraktalen Modell basiert.
Turbulente Mischungsprozesse sind fu¨r eine Viel-
zahl technischer Anwendungen von großer Re-
levanz. Insbesondere im Rahmen der chemi-
schen Verfahrenstechnik kommt, aufgrund von
komplexen Reaktionen zwischen den vermisch-
ten Stoffen, dem elementaren Versta¨ndnis u¨ber
die physikalischen Vorga¨nge in turbulenten Mi-
schungsprozessen eine signifikante Bedeutung
zu. Mischungsvorga¨nge in turbulenten reaktiven
Stro¨mungen werden vornehmlich durch konvekti-
ve Transportprozesse und molekulare Diffusion be-
einflusst. Das Verha¨ltnis daraus ist die dimensi-
onslose Schmidt-Zahl, welche zur Charakterisie-
rung des Stofftransports in der Stro¨mung dient.
Abha¨ngig von den Zeitskalen der makroskopi-
schen und mikroskopischen Mischung stellen sich
dabei unterschiedliche Mischungszusta¨nde ein.
Mit Hilfe von numerischen Simulationen kann
das Verhalten der Stro¨mung bzw. der Mischung
vorhergesagt werden, so dass aufwa¨ndige expe-
rimentelle Untersuchungen entfallen ko¨nnen. Da-
zu ist es jedoch notwendig, das betrachtete Gebiet
bis zu den kleinsten Wirbeln (Kolmogorov La¨nge)
aufzulo¨sen. Bei der Mischung von Stoffstro¨men,
insbesondere unter Beru¨cksichtigung von chemi-
schen Reaktionen, mu¨ssen aufgrund von kleinska-
ligen diffusiven Prozessen weitere skalare Struk-
turen beru¨cksichtigt werden, die abha¨ngig vom
Fluid bis zu mehrere Gro¨ßenordnungen kleiner
sein ko¨nnen als die Kolmogorov La¨nge (z.B. in
Wasser bis zu 100 mal kleiner). Dieser kleinskalige
Bereich wird auch als Batchelor La¨nge bezeichnet.
Mittels direkter numerischer Simulationen (DNS)
ko¨nnen alle Strukturen wa¨hrend des turbulenten
Mischungsprozesses erfasst werden. Von Vorteil
ist hierbei die geschlossene Form des zu lo¨senden
Gleichungssystems, so dass eine Modellierung
einzelner Terme entfa¨llt. Jedoch sind industrie-
relevante Anwendungen in der Regel von star-
ker Turbulenz und großen Reynolds-Zahlen ge-
pra¨gt, so dass eine DNS oftmals an den enormen
Anforderungen an Rechenkapazita¨t und Rechen-
zeit scheitert. Ha¨ufig werden deshalb Reynolds-
gemittelte Simulationen (RANS) oder Grobstruk-
tursimulationen (LES) zur Berechnung von tur-
bulenten reaktiven Mischungsvorga¨ngen einge-
setzt, da diese Verfahren das Gebiet nur teilweise
auflo¨sen und somit geringere Rechenkapazita¨ten
und Rechenzeiten beno¨tigen. Die erforderliche
Modellierung der Turbulenz sowie der Turbulenz-
Chemie Interaktion muss dabei durch geeignete
Verfahren erfolgen. Der Rechenaufwand im Rah-
men einer RANS oder LES liegt jedoch unter dem
einer DNS. Ein bisher ungelo¨stes Problem in der
LES-Modellierung besteht in der Beru¨cksichtigung
hoher Schmidt-Zahlen. Die derzeitigen etablierten
LES-Modelle sind nicht in der Lage den Einfluss
großer Schmidt-Zahlen hinreichend genau abzubil-
den ohne das Rechengebiet extrem zu verfeinern.
Das Ziel des Projekts ist die Untersuchung der
kleinskaligen turbulenten Strukturen, die sich bei
der Mischung der zugefu¨hrten Stoffstro¨me bil-
den. Es sollen dabei neue Erkenntnisse u¨ber
das Verhalten sowie die Form und Gro¨ße der
fu¨r diesen Bereich typischen Strukturen gewon-
nen werden, um die bisherige LES-Modellierung
von Stro¨mungen mit hohen Schmidt-Zahlen zu ver-
bessern. Weiterer Gegenstand der Untersuchung
ist auch die Auswirkung von chemischen Pro-
zessen auf diese Strukturen sowie ihre gegen-
seitige Beeinflussung. Im Rahmen des Projekts
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Abbildung 1: Darstellung der Wirbelsta¨rke entlang der Mittelachse des Strahlmischers. Je dunkler die Region,
desto intensiver ist die Turbulenz. Entlang des Scherschicht sind deutlich turbulente Bereiche zu
erkennen, in denen sich starke Wirbel ausbilden.
wird ein neues vielversprechendes nichtlineares
LES-Verfahren getestet, validiert und fu¨r reaktive
Stro¨mungen weiterentwickelt. Das LES-Modell ba-
siert dabei auf einem multifraktalen Ansatz und
zeigte in ersten Simulationen mit hohen Reynolds-
und Schmidt-Zahlen sowie geringen Auflo¨sungen
bereits gute Ergebnisse.
Als Basis fu¨r die numerischen Simulationen
dient ein klassischer koaxialer Strahlmischer
[2] bestehend aus einer Du¨se, welche koaxi-
al in einem durchstro¨mten Rohr angeordnet ist.
Abbildung 2: Koaxialer Strahlmischer entlang der Mit-
telachse.
Der Strahlmischer bietet exzellente Mischungsei-
genschaften aufgrund von starken Verwirbelungen
am Rand des inneren Strahls [1]). Diese Wirbel
resultieren aus der Instabilita¨t der Scherschicht
zwischen beiden Stoffstro¨men (Red ∼ 12000). Die
zugrunde liegende Reaktionskinetik beschra¨nkt
sich im ersten Schritt auf eine schnelle irrever-
sible Neutralisationsreaktion von Natriumchlorid
und Salzsa¨ure in wa¨ssriger Lo¨sung (Sc ∼ 1000).
Anhand von experimentellen Daten werden die Er-
gebnisse der numerischen Simulationen validiert.
Eine ada¨quate Simulation der Mischung ha¨ngt
vor allem von der Genauigkeit des verwendeten
LES-Turbulenzmodells (auch Feinstrukturmodell
bzw. subgrid-space model) ab sowie von der kor-
rekten Abbildung der Einstromrandbedingungen.
Zur U¨berpru¨fung, ob der verwendete Modellan-
satz auch zur Simulation der kleinskaligen Ef-
fekten geeignet ist, besteht die Mo¨glichkeit, das
Energiespektrum der turbulenten Schwankungen
des jeweiligen Stoffstroms zu analysieren. Nach
der Theorie von Batchelor wird fu¨r hohe Schmidt-
Zahlen ein Anstieg von k−1 in einem speziellen
Bereich des Energiespektrums vorhergesagt.
Alle bisher durchgefu¨hrten numerischen Si-
mulationen mit den etablierten Feinstruktur-
modellen konnten die Theorie jedoch nicht
besta¨tigen, was vor allem auf die unzurei-
chende Beru¨cksichtigung der hohen Schmidt-
Zahlen in den Feinstrukturmodellen und auf ei-
ne zu geringe Zellanzahl zuru¨ckzufu¨hren ist [3].
Die vollsta¨ndige Auflo¨sung des Rechengebie-
tes wu¨rde fu¨r die vorliegende Konfiguration eine
Gesamtanzahl von 1, 2 · 1015 Zellen bedeuten.
Abbildung 3: Energiespektrum des Mischungsgrads
der beiden zugefu¨hrten Stoffstro¨me.
Mehr zum Thema
1. M. Walter, N. Kornev, E. Hassel,
”
Turbulent mi-
xing with chemical reaction in a coaxial jet mi-
xer“, Proceedings in Turbulence Heat and Mass
Transfer, 2009, Rom.
2. E. Hassel, N. Kornev, Z. Zhdanov, A. Chorny,
M. Walter
”
Analysis of mixing processes in jet
mixers using LES under consideration of heat
transfer and chemical reaction“, Mixing and che-
mical reactions, Springer, 2009.
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Luftwirbel im Flugantrieb
Simulation des U¨berziehens von Triebwerkseinlaufstro¨mungen mit fortschrittlichen
Turbulenzmodellen
R. Radespiel, A. Probst, Institut fu¨r
Stro¨mungsmechanik, TU Braunschweig
Kurzgefasst
• Stro¨mungsablo¨sungen im Einlauf von Triebwer-
ken ko¨nnen den sicheren Betrieb der Flugantrie-
be gefa¨hrden.
• Zur Vorhersage solcher Pha¨nomene eignet
sich die numerische Stro¨mungssimulation, die
mit Hilfe hochwertiger Reynolds-Spannungs-
Turbulenzmodelle weiter verbessert werden
kann.
• Die Auflo¨sung der zeitlich vera¨nderlichen, drei-
dimensionalen Stro¨mungsstrukturen erfordert
einen hohen Rechenaufwand mit mehr als 100
parallelisierten CPU.
Trotz der hohen Sicherheitsstandards im Flugrei-
severkehr bestehen auch heute noch schwer be-
rechenbare Problemstellungen, die Gegenstand
aktueller Forschung in der Luftfahrt sind. Ein
ha¨ufiges Pha¨nomen sind unerwartete Windbo¨en,
die das Flugzeug erfassen und die Insassen kra¨ftig
durchschu¨tteln ko¨nnen. Noch problematischer als
das Wohlbefinden der Passagiere ist die Tatsa-
che, dass die zusa¨tzlich angreifenden Luftstro¨me
den so genannten Anstellwinkel des Flugzeugs
kurzzeitig erheblich vergro¨ßern ko¨nnen. Wird hier-
bei ein gewisses zula¨ssiges Maß u¨berschritten, so
lo¨st die normalerweise an der Wand gebundene
Stro¨mung von der Oberfla¨che ab. Dadurch ent-
stehen starke Luftverwirbelungen, die die Flugei-
genschaften beeintra¨chtigen ko¨nnen. Das Einset-
zen von Ablo¨sungen infolge einer Anstellwinke-
lerho¨hung wird auch als U¨berziehen bezeichnet.
Stro¨mungsablo¨sungen treten nicht nur an den
Tragflu¨geln auf, sondern auch im vorderen Ein-
lauf der Flugtriebwerke, die fu¨r den notwendi-
gen Antrieb des Flugzeugs sorgen. Dort sto¨ren
die Luftwirbel die Zustro¨mung zu den rotieren-
den Schaufelbla¨ttern im Inneren des Triebwerks
und vermindern seine Schubleistung. Im Extrem-
fall kann es sogar zum Ausfall des gesamten
Triebwerks kommen. Aus diesen Gru¨nden ist es
wichtig, das Auftreten und die Auswirkungen von
Stro¨mungsablo¨sungen in Einla¨ufen mo¨glichst ge-
nau zu kennen und vorhersagen zu ko¨nnen. So
lassen sich bereits in der Entwurfsphase neuer
Flugzeuge und Triebwerke Verbesserungen vor-
nehmen, um die Flugsicherheit weiter zu erho¨hen.
In dem hier vorgestellten Projekt wird die Me-
thode der numerischen Stro¨mungssimulation zur
Vorhersage von Einlaufablo¨sungen verwendet und
durch den Einsatz von fortschrittlichen Berech-
nungssansa¨tzen verbessert. Dabei stellt die Wie-
dergabe der Turbulenz einen Schlu¨sselaspekt
fu¨r die Genauigkeit der Simulationsergebnisse
dar, da die turbulenten Schwankungsbewegun-
gen der Stro¨mung einen wesentlichen Einfluss
auf den Ort und die Ausdehnung von Ablo¨sungen
haben. Um den andernfalls enormen Rechen-
aufwand zu begrenzen, werden die turbulenten
Schwankungen in der Regel mit Hilfe so ge-
nannter Turbulenzmodelle nur angena¨hert be-
rechnet. Dadurch kann die Genauigkeit der Si-
mulationsergebnisse stark leiden. Mit neuartigen
Reynolds-Spannungsmodellen (RSM), wie sie in
diesem Projekt verwendet werden, sind gegenu¨ber
herko¨mmlichen Ansa¨tzen jedoch deutliche Verbes-
serungen zu erzielen.
Um die Genauigkeit und die Anwendbar-
keit solcher Modelle zu erforschen, wurde am
Institut fu¨r Stro¨mungsmechanik ein Reynolds-
Spannungsmodell in den DLR-TAU Code imple-
mentiert [1], [2], der in diesem Projekt als prima¨res
Werkzeug fu¨r die Stro¨mungssimulation eingesetzt
wird. Zur Beurteilung neuer Simulationsverfah-
ren greift man u¨blicherweise auf experimentelle
Untersuchungen im Windkanal zuru¨ck und ver-
gleicht die Rechenergebnisse mit den Messda-
ten. Zum Zwecke dieser so genannten Validie-
rung werden an der UniBW Mu¨nchen begleiten-
de Experimente durchgefu¨hrt, in denen eine Trieb-
werksgondel bei hohen Anstellwinkeln im Wind-
kanal untersucht wird. Die dabei auftretenden
Stro¨mungsablo¨sungen werden u.a. durch optische
Verfahren genau vermessen und dienen den Simu-
lationsrechnungen als Vergleichsbasis.
Zur Vorbereitung der Simulationen wird ein Re-
chennetz erzeugt, das das Stro¨mungsgebiet um
die Gondeloberfla¨che in eine Vielzahl kleiner Zel-
len unterteilt. Das numerische Verfahren kann die
Stro¨mungsgro¨ßen na¨mlich nur in diskreten Punk-
ten des Raumes berechnen, die durch den Auf-
bau des Rechennetzes vorgegeben sind. Dabei
muss sichergestellt werden, dass die ra¨umliche
Auflo¨sung u¨berall ausreicht, um die jeweils auftre-
tenden Stro¨mungsstrukturen erfassen zu ko¨nnen.
Bei der vergleichsweise einfachen Geometrie ei-
ner Triebwerksgondel genu¨gt hierfu¨r ein Rechen-
netz mit etwa 5 Mio. Knotenpunkten. Um damit das
zeitliche Verhalten der ha¨ufig stark schwankenden
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Abbildung 1: 3D Wirbelstruktur infolge einer Stro¨mungsablo¨sung im Einlauf einer Triebwerksgondel. Links: An-
strichbild aus einemWindkanalexperiment, rechts: Ergebnis einer numerischen Simulation mit einem
Reynolds-Spannungsmodell, farblich dargestellt ist der Oberfla¨chendruck.
Stro¨mungsablo¨sungen zu simulieren, sind etwa 4
Tage Rechenzeit auf 128 CPU-Kernen des HLRN
erforderlich. Fu¨r eine aussagekra¨ftige Beurteilung
des Verfahrens muss jedoch eine gro¨ßere Anzahl
solcher Rechnungen fu¨r einen Bereich von Anstell-
winkeln und unterschiedlichen Turbulenzmodellen
durchgefu¨hrt werden.
Mit den verwendeten Methoden konnten be-
reits gute Simulationsergebnisse des U¨berziehens
der Triebwerksgondel erzielt werden. Wa¨hrend
herko¨mmliche Vergleichsmodelle deutlich zu fru¨he
und zu große Bereiche mit abgelo¨ster Stro¨mung
berechnen, zeigt das Reynolds-Spannungsmodell
eine nur leicht verfru¨hte Ablo¨sung, die sich zu-
dem sehr a¨hnlich wie im Windkanalexperiment
verha¨lt. Dies ist beispielhaft in Abbildung 1 zu se-
hen: In dem links dargestellten Anstrichbild aus
dem Experiment zeigt sich eine dreidimensiona-
le, Eulenaugen-artige Wirbelstruktur, die in der
rechts dargestellten Simulationsrechnung mit dem
Reynolds-Spannungsmodell gut getroffen wird.
Auch die Verteilungen des Oberfla¨chendrucks
stimmen bis auf einen kleinen Versatz im Anstell-
winkel gut mit den Messungen u¨berein [3].
Im weiteren Projektverlauf wird das Berech-
nungsverfahren so erweitert, dass ein Teil der
turbulenten Schwankungen in der abgelo¨sten
Stro¨mung direkt aufgelo¨st werden kann. Diese
auch Detached-Eddy-Simulation (DES) genann-
te Methode erfordert ein nochmals feineres Re-
chennetz und erho¨ht damit den Berechnungsauf-
wand erheblich. Andererseits kann damit der zeitli-
che Charakter der wirbelhaften Stro¨mung im Trieb-
werkseinlauf wesentlich genauer erfasst werden.
Mehr zum Thema
1. Schwamborn, D., Gerhold, T., Heinrich, R.: The
DLR TAU-Code: recent applications in research
and industry. In: Wesseling, P., Onate, E., Peri-
aux, J., (ed.). European conference on compu-
tational fluid dynamics, ECCOMAS CFD, 2006.
2. Probst, A., Radespiel, R.: Implementation and
Extension of a Near-Wall Reynolds-Stress Mo-
del for Application to Aerodynamic Flows on Un-
structured Meshes. AIAA-2008-770, 2008.
3. Probst, A., Schulze, S., Radespiel, R., Ka¨hler,
C.: Numerical and Experimental Investigation a
of a Stalling Flow-Through Nacelle. In: Notes on
Numerical Fluid Mechanics and Multidisciplina-
ry Design, Vol. 112, 2010.
Fo¨rderung
DFG-Forschergruppe FOR 1066, Numerische Si-
mulation des U¨berziehens von Triebwerkseinla¨ufen
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Zustandsbeurteilung eines Triebwerks durch Abgasstrahlanalyse
Dreidimensionale Stro¨mungssimulation einer gesamten Flugzeugturbine zur
Untersuchung der Einflu¨sse von Temperaturunregelma¨ßigkeiten am Eintritt auf
den Abgasstrahl
J. Seume, R. Adamczuk, Institut fu¨r Turbomaschi-
nen und Fluid-Dynamik, Universita¨t Hannover
Kurzgefasst
• Bestimmung der Auswirkung lokaler Temperatu-
runregelma¨ßigkeiten am Eintritt einer Turbine auf
den Abgasstrahl eines Triebwerks
• Instationa¨re CFD-Simulation einer gesamten
Turbine
• CFD-Simulation und Auswertung mit Netzen mit
bis zu 100 Millionen Knoten
Im Rahmen des SFB 871 - Regeneration kom-
plexer Investitionsgu¨ter - werden wissenschaftliche
Grundlagen fu¨r die Instandsetzung komplexer In-
vestitionsgu¨ter mit dem Ziel erarbeitet, mo¨glichst
viele Komponenten des betreffenden Gesamtsys-
tems so zu erhalten oder aufzuarbeiten, dass die
funktionalen Eigenschaften des Investitionsguts
wiederhergestellt (regeneriert) und wo mo¨glich so-
gar verbessert werden. Durch die stetig wachsen-
den Anforderungen an moderne Triebwerke hin-
sichtlich Wirtschaftlichkeit und Zuverla¨ssigkeit wur-
den diese als Modellbeispiel verwendet. Hierbei
ist die Steigerung der Lebensdauer und eine ziel-
gerichtete Wartung erforderlich, bei der kleinere
Scha¨den detektiert und im Falle des weiteren Be-
triebes sonst verursachte schwerwiegendere Feh-
ler vermieden werden. Ein modernes Triebwerk be-
steht aus den drei Hauptkomponenten Verdichter,
Brennkammer und Turbine. Die im Verdichter auf
ein Dichteverha¨ltnis von bis zu 40:1 verdichtete
Luft wird in der Brennkammer auf Temperaturen
von u¨ber 2000◦C erhitzt und anschließend in der
Turbine entspannt. Die Leistung, die dadurch in der
Turbine generiert wird, reicht aus, um den Verdich-
ter anzutreiben und den notwendigen Schub zu er-
zeugen.
Im Rahmen des Teilprojektes A3 des SFB 871
soll mit optischen Messungen des Abgasstrahls
und detaillierten numerischen Berechnungen ei-
ne Methodik entwickelt werden, die es ermo¨glicht,
durch eine Auswertung von integralen Informatio-
nen eine Schadensanalyse vorzunehmen, die den
Ort und die Art bestimmter Fehler im Heißgas-
pfad (ab der Brennkammer des Triebwerks) er-
schließt. Ein nu¨tzliches Analyse- und Diagnosever-
fahren fu¨r den heißen Teil des Triebwerkes ist da-
bei die Hintergrund-Schlieren Methode (kurz BOS
- engl. Background Oriented Schlieren Method)
in Verbindung mit numerischen Simulationen. Bei
der BOS-Methode wird die scheinbare Verzerrung
eines im Hintergrund angebrachten Musters auf-
grund von Dichteunterschieden im Abgasstrahl er-
mittelt. Mit Hilfe der BOS-Methode ist es daher
mo¨glich, das Dichtefeld zu messen und daraus
Ru¨ckschlu¨sse auf die Temperaturverteilung im Ab-
gasstrahl zu ziehen. Die dreidimensionale Dich-
teverteilung kann mit tomographischen Ansa¨tzen
ermittelt werden. Dazu wird eine Reihe von Mes-
sungen aus verschiedenen Richtungen durch den
Abgasstrahl durchgefu¨hrt, um die ra¨umlichen Un-
gleichma¨ßigkeiten in der Dichteverteilung detektie-
ren zu ko¨nnen. Die Dichteverteilung eines Abgass-
trahls, dass mit der BOS-Methode vermessen und
aus dem die Temperaturverteilung bestimmt wur-
de, ist in Abbildung 1 dargestellt.
Durch die Entwicklung einer Kopplung der BOS-
Methode mit numerische Simulationen, soll nun ei-
ne detaillierte Auswertung des Temperaturprofils
im Abgasstrahl ermo¨glicht, und damit fu¨r die Feh-
leranalyse an defekten Triebwerken eine Hilfestel-
lung geboten werden. Prinzipiell ko¨nnen mit Hilfe
der BOS-Methode Informationen u¨ber Defekte und
Sto¨rungen in Brennkammer, Hochdruckturbine und
Niederdruckturbine aus einer Messung der Dichte-
feldverteilung hinter dem Triebwerk gewonnen wer-
den. Weil die Auswirkungen der Scha¨den im Trieb-
werk auf die lokale Temperatur und damit auch
auf den Abgasstrahl noch unbekannt sind und weil
daru¨ber hinaus Versuche am komplexen Bauteil
(in diesem Fall Untersuchungen am realen Trieb-
werk) sehr aufwendig und teuer sind, wird vom
Projektbeginn an mit Hilfe der CFD-Rechnungen
(engl. computational fluid dynamics - numerische
Stro¨mungsmechanik) eine numerische Datenbasis
geschaffen, mit dem Ziel die Vielzahl mo¨glicher
Defekte zuku¨nftig simulativ handhaben zu ko¨nnen.
Ist einmal ein bestimmter Schadensfall, ein De-
fekt oder eine Sto¨rung klassifiziert, lassen sich bei
weiteren Messungen an anderen Triebwerken des
gleichen Typs Ru¨ckschlu¨sse auf a¨hnliche Defekte
ziehen. Fu¨r den praxisnahen Einsatz der zu ent-
wickelnden Methode ist es erforderlich, das Ver-
fahren flexibel an einer Vielzahl an verschiede-
nen Triebwerkstypen einsetzbar zu machen. Unter-
schiedliche Triebwerksmodelle besitzen zwar das
gleiche Funktionsprinzip, weisen jedoch unterein-
ander unterschiedliche Geometrien auf, die zu in-
dividuellen Fehlerauspra¨gungen fu¨hren. Mit Hilfe
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Abbildung 1: Dichte- und Temperaturverteilung eines mit der BOS-Methode untersuchten Abgasstrahls
der Simulationen wird es mo¨glich, einmal erar-
beitete Mechanismen und Analysen rechnerisch
auf verschiedene Triebwerkstypen zu u¨bertragen,
so dass nicht fu¨r alle Triebwerkstypen aufwendige
Messungen zur Klassifizierung typenspezifischer
Scha¨den, Defekte oder Sto¨rungen durchgefu¨hrt
werden mu¨ssen.
Im ersten Schritt werden hierzu instationa¨re
360◦-Rechnungen einer Flugzeugturbine durch-
gefu¨hrt. Das bedeutet, dass hier nicht nur eine
Simulation zu einem bestimmten Zeitpunkt durch-
gefu¨hrt wird sondern eine gesamte Drehung des
Triebwerks simuliert wird. Dabei wird untersucht
inwieweit sich unterschiedliche lokale Tempera-
tura¨nderungen am Eintritt der Turbine, auf den Ab-
gasstrahl auswirken. Fu¨r die Simulation wird das
Programm TRACE verwendet. Dieses wird am In-
stitut fu¨r Antriebstechnik des Deutschen Luft- und
Raumfahrtzentrums (DLR) entwickelt und in Ko-
operation mit dem Triebwerkshersteller MTU Aero
Engines sowie Hochschulinstituten, u.a. dem Insti-
tut fu¨r Turbomaschinen und Fluid-Dynamik der Uni-
versita¨t Hannover, fortlaufend weiterentwickelt.
Die durchzufu¨hrenden Simulationen sind aus
verschiedenen Gru¨nden sehr anspruchsvoll. Bis-
her wurde keine volle 360◦-Simulation einer ge-
samten Turbine durchgefu¨hrt, so dass man sich
hier nicht auf Erfahrungswerte stu¨tzen kann. Bei
den u¨blichen CFD-Simulationen werden generell
nur Ausschnitte gerechnet und unter der Annah-
me der Periodizita¨t kann dann auf die gesam-
te Turbine bzw. Verdichter geschlossen werden.
In dem hier pra¨sentierten Projekt werden lokale
Temperatura¨nderungen am Eintritt der Turbine in-
tegriert, so dass keine Periodizita¨t mehr gegeben
ist. Daru¨ber hinaus ist noch nicht bekannt inwieweit
sich die Temperaturunterschiede bis zum Austritt
durchmischen. Somit ist es nicht mo¨glich die Tur-
bine auf einen bestimmten Ausschnitt einzugren-
zen, was eine Simulation der gesamten Turbine
notwendig macht. Bei CFD-Simulationen werden
die Stro¨mungsmechanischen Gleichungen immer
nur an bestimmten Punkten gelo¨st, die durch so-
genannte Netze definiert werden. Da die gesamte
Turbine simuliert wird, muss die Netzfeinheit ver-
gro¨bert und damit die Anzahl der Punkte verklei-
nert werden. Dabei muss darauf geachtet werden,
dass auf der einen Seite der Informationsverlust
vernachla¨ssigbar bleibt auf der anderen das Netz
aber klein genug wird, so dass eine Simulation
durchfu¨hrbar ist. Daher muss in Voruntersuchun-
gen nicht nur die notwendige Netzfeinheit sondern
auch die, fu¨r die Simulation notwendigen, Rand-
bedingungen erprobt und bestimmt werden. Die
hier verwendeten Netze haben bis zu 100 Millio-
nen Knoten, was insbesondere in Anbetracht der
instationa¨ren Rechnungen, eine ressourceninten-
sive Simulation und Auswertung mit sich bringt.
Mehr zum Thema
1. www.sfb871.de
2. Goldhahn, E.; Seume, J.R. (2007): The Back-
ground oriented schlieren technique: sensitivi-
ty, accuracy, resolution and application to a
three-dimensional density field. Experiments in
Fluids, Vol. 43, Issue 2-3, pp. 241-249
3. Alhaj, O.; Seume; J.R. (2010): Optical Investiga-
tion of Profile Losses in a Linear Turbine Casca-
de. Proceedings of the ASME Turbo Expo, 14-
18 June 2010, Glasgow, UK, GT2010-230166
Fo¨rderung
DFG-Sonderforschungsbereich 871 ”Regeneration
komplexer Investitionsgu¨ter”
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Die Wandlung von Energie ist eine Frage der Zeit
Unsteady Work Optimized Turbine
J. Seume, M. Biester, M. Henke, Institut fu¨r Tur-
bomaschinen und Fluid-Dynamik
Kurzgefasst
• Die Verminderung von Triebwerksemissionen ist
eng mit der Verbesserung des Triebwerkswir-
kungsgrades verbunden.
• Das Versta¨ndnis von zeitabha¨ngigen, verlustge-
nerierenden Effekten ist bislang gering.
• Das Projekt dient der Kla¨rung der Interaktion
von zeitabha¨ngigen, verlustgenerierenden Effek-
ten und deren Auswirkung auf die Emmissions-
raten.
Eine Minderung der Emissionen im Triebwerks-
und Turbinenbau la¨sst sich in erster Linie durch
eine Verbesserung des Wirkungsgrades realisie-
ren. Die diesbezu¨glich existierenden Konzepte se-
hen eine Optimierung der Schaufelgeometrien in
Hinblick auf die verlustgenerierenden Effekte vor.
Die Identifizierung dieser Effekte ist Basis fu¨r effi-
zientere Turbomaschinen. Der Großteil bisheriger
Untersuchungen vernachla¨ssigt jedoch die zeitli-
che A¨nderung des Stro¨mungsfeldes. Dieser Be-
reich soll in diesem Projekt weiter untersucht wer-
den.
Im Rahmen des durch das Luftfahrtforschungs-
programm des Bundesministeriums fu¨r Wirtschaft
und Technologie gefo¨rderten Projektes LuFo IV
werden am Institut fu¨r Turbomaschinen und Fluid-
Dynamik (TFD) in Zusammenarbeit mit MTU
Aero Engines GmbH Simulationen und spa¨ter
auch experimentelle Untersuchungen zur zeitlich
vera¨nderlichen Interaktion von rotierenden und ste-
henden Schaufelreihen in einer 1,5 stufigen Luft-
turbine durchgefu¨hrt. Die im Versuch verwendete
Turbine besteht aus einer rotierenden Schaufelrei-
he (Rotor) sowie zwei stehenden Reihen (Stato-
ren). Am Eintritt der Turbine steht Luft unter Druck
zur Verfu¨gung, am Austritt herrscht Umgebungs-
druck. Durch diesen Druckunterschied kommt es
zur Stro¨mung, welche durch die Statoren und den
Rotor stro¨mt. In den Schaufelreihen wird die Luft
so gerichtet, dass der Rotor eine Drehbewegung
durchfu¨hrt. Unmittelbar hinter den Schaufeln des
Rotors kommt es zur Ausbildung eines Totwas-
sergebietes. Die Geschwindigkeit der Stro¨mung
im Schatten der Schaufel ist daher langsamer
als jene, welche ungesto¨rt zwischen zwei Schau-
feln hindurch stro¨mt. Dieser Effekt wird als Nach-
lauf einer Schaufel bezeichnet. Da der Rotor ro-
tiert, bewegt sich die verlangsamte Stro¨mung im
Nachlauf relativ zu dem stromab liegenden Sta-
tor und trifft an unterschiedlichen Positionen auf
denselben auf. A¨hnlich verha¨lt es sich mit den
Nachla¨ufen des ersten Stators, welche auf die ro-
tierende Beschaufelung des Rotors treffen. Da-
mit sind die Schaufeln wechselnden mechanischen
aber auch aerodynamischen Belastungen ausge-
setzt. Der Nachlauf bzw. der diesen charakterisie-
renden Geschwindigkeitsdefekt nimmt mit steigen-
den Abstand vom Verursacher ab, man spricht vom
Ausmischen. Dieser Prozess ist stets verlustbe-
haftet. Durch die Umlenkung und Expansion des
Fluids in den Schaufeln wird der Prozess des Aus-
mischens beeinflusst. Gleiches gilt fu¨r die Bewe-
gung des Nachlauffluids. Dieses wird innerhalb der
Schaufeln gestreckt und gestaucht, was zur Ausbil-
dung u¨berlagernder Sto¨rungen fu¨hrt.
Neben den beschriebenen Nachlaufeffek-
ten wird die Stro¨mung in Turbomaschinen
zusa¨tzlich durch potentialtheoretische Effekte be-
einflusst. Dieser Mechanismus beruht auf der Ver-
dra¨ngungswirkung der Schaufeln. Die zeitliche Va-
rianz entsteht durch die relative Bewegung der
Schaufelreihen zueinander. Wa¨hrend die Nach-
laufeffekte ausschließlich in Stro¨mungsrichtung
wirken, beeinflussen potentialtheoretische Effek-
te sowohl stromauf als auch stromab das Druck-
und Geschwindigkeitsfeld in einer Turbomaschine.
Nachlauf- und Potentialeffekte u¨berlagern sich und
sind nicht direkt voneinander trennbar. Bei großen
axialen Absta¨nden zwischen den Schaufeln und
niedrigen Stro¨mungsgeschwindigkeiten ko¨nnen
die Potentialeffekte oft gegenu¨ber den Nachlauf-
effekten na¨herungsweise vernachla¨ssigt werden.
Ziel des Projektes ist das tiefgreifende Versta¨nd-
nis der ra¨umlichen und zeitlichen A¨nderung der
Ausmisch- und Potentialeffekte, deren Einfluss auf
die Arbeitsleistung, die Verluste und denWirkungs-
grad. Durch intensive stationa¨re und instationa¨re
Vermessung der Turbine mit Sonden und instru-
mentierten Schaufeln soll die Wirkung wesentli-
cher Einflussgro¨ßen (Axialabstand, Betriebspunkt,
Beschaufelungstyp) detailliert erfasst werden.
Die optimale Nutzung messtechnischer Res-
sourcen soll durch numerische Untersuchungen,
welche dem Experiment vorausgehen und dieses
begleiten, gewa¨hrleistet werden. Weiter werden
umfangreiche Datensa¨tze fu¨r die Validierung und
Weiterentwicklung des vom DLR entwickelte und
in diesem Projekt verwendeten Stro¨mungslo¨ser
TRACE geschaffen, um auf dem untersuchten
Gebiet die Designfa¨higkeit zu erlangen. Die be-
gleitenden numerischen Simulationen ermo¨glichen
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Abbildung 1: Versuchsturbine am Institut fu¨r Turbomaschinen und Fluid-Dynamik (TFD) der Leibniz Universita¨t
Hannover und berechnete Stromlinien innerhalb derselben. Die Fa¨rbung der Stromlinien entspricht
der Ho¨he der Stro¨mungsgeschwindigkeit. Ro¨tliche To¨ne deuten auf hohe Geschwindigkeiten hin,
bla¨uliche To¨ne auf niedrige.
im Zusammenspiel mit den Messergebnissen fer-
ner die intensive Analyse der physikalischen Zu-
sammenha¨nge bei der Interaktion von Nachlauf-
und Potentialeffekten, z.B. hinsichtlich nachlaufin-
duzierter Transition.
Um alle Mechanismen ausreichend zu erfassen
und mo¨glichst wenig zu Idealisieren, ist eine hohe
ra¨umliche und zeitliche Auflo¨sung des Rechenge-
bietes notwendig. So werden die Grenzschichten
sowohl auf den Schaufeloberfla¨chen als auch an
Nabe und Geha¨use voll aufgelo¨st (Low-Reynolds
Modell). Dies ergibt bei einer Grenzschichtdicke im
Mikro-Meter-Bereich in Kombination mit den hohen
Reynolds-Zahlen des Betriebspunktes von Re ≈
600 000 und der schrittweisen Anna¨herung an die
Zellweite in Grenzschichtna¨he ein sehr feinmaschi-
ges Netz. Hierdurch steigt der entsprechende Be-
darf an Speicher und Rechenzeit stark an.
Mehr zum Thema
1. Korakianitis, T.: On the Propagation of Vis-
cous Wakes and Potential Flow in Axial-Turbine
Cascades. Journal of Turbomachinery, Vol.115,
1993.
2. Yu, W.-S. und Lakshminarayana, B.: Numerical
Simulation of the Effects of Rotor-Stator Spa-
cing ans Wake/Blade Count Ratio on Turboma-
chinery Unsteady flows. Unsteady Flows in Ae-
ropopulsion, Vol 40, 1994.
Fo¨rderung
Bundesministerium fu¨r Wirtschaft und Technologie
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Fortschrittliche Simulation turbulenter Stro¨mungen an
Verkehrsflugzeugen
Reynolds-Spannungs-Modellierung fu¨r komplexe 3D-Stro¨mungsprobleme in der
Flugzeug-Aerodynamik
R. Radespiel, R.-D. Ce´cora, Institut fu¨r
Stro¨mungsmechanik, TU Braunschweig
Kurzgefasst
• Reynolds-Spannungs-Turbulenzmodelle (RSM)
gelten als vielversprechend fu¨r die Verbesse-
rung numerischer Simulationen von komplexen
Stro¨mungen.
• Bei der im Projekt geplanten Weiterentwicklung
eines RSM werden verschiedene Testfa¨lle ge-
rechnet, die einen großen Bedarf an Parallel-
Rechenleistung enthalten.
• Insbesondere die subsonische Umstro¨mung von
Tragflu¨geln nahe des Maximalauftriebs konnte im
bisherigen Projektverlauf durch ein RSM besser
simuliert werden.
Die numerische Stro¨mungssimulation spielt bei der
Entwicklung neuer Flugzeuge eine wichtige Rol-
le. Um den Einfluss technischer A¨nderungen auf
ein Flugzeug genau untersuchen zu ko¨nnen, sind
bisher teure Flugversuche sowie Messungen in
Windkana¨len unerla¨sslich. Durch die zunehmen-
de Qualita¨t der numerischen Stro¨mungssimulation
ko¨nnen inzwischen am Anfang der Entwicklungs-
phase kostengu¨nstig Parameter variiert werden.
So kann eine Weiterentwicklung der numerischen
Stro¨mungssimulation beitragen, Kosten und Zeit-
spannen innovativer Entwicklungen zu reduzieren.
Die numerische Stro¨mungssimulation in der Ae-
rodynamik basiert zu einem großen Anteil auf der
Lo¨sung der Reynolds-gemittelten Navier-Stokes-
Gleichungen (RANS) [1]. Bei der numerischen
Lo¨sung dieser Gleichungen mu¨ssen Annahmen
u¨ber die turbulenten Schwankungen, die in tech-
nisch relevanten Stro¨mungen auftreten, getroffen
werden, da der Rechenaufwand einer direkten nu-
merischen Simulation der Stro¨mung zu hoch ist.
Aus diesem Grund werden turbulente Schwan-
kungen nur statistisch u¨ber den sogenannten
Reynolds-Spannungstensor erfasst. Fu¨r die Ermitt-
lung des Tensors werden Turbulenzmodelle ver-
wendet, deren Qualita¨t maßgeblich die Gu¨te der
erzielten Stro¨mungslo¨sung beeinflussen.
Ein viel verwendeter Ansatz von Turbulenzmo-
dellen ist die Boussinesq-Hypothese, nach der
die Elemente des Reynolds-Spannungstensors als
proportional zur Scherrate der mittleren Stro¨mung
angenommen werden. Dieser von den sogenann-
ten Wirbelviskosita¨tsmodellen (EVM) genutzte An-
satz liefert bei u¨berschaubarem Rechenaufwand
ha¨ufig robuste Ergebnisse. So ko¨nnen im All-
gemeinen einfache anliegende Stro¨mungen be-
reits sehr gut simuliert werden. Durch starke Ver-
einfachungen bei der Bestimmung der Reynolds-
Spannungen kommt es jedoch bei komplexeren
Stro¨mungsproblemen zu Fehlbestimmungen, etwa
bei der Vorhersage von Stro¨mungsablo¨sungen.
Bei einer Stro¨mungsablo¨sung kann die Luft der
Kontur des umstro¨mten Ko¨rpers nicht mehr folgen,
so dass sich ein “Totwasser”-Gebiet bildet. Tritt die-
ses Pha¨nomen auf der Oberseite eines Tragflu¨gels
auf, wird der erzielte Auftrieb drastisch reduziert,
was den Bereich des sicheren Fliegens eines Flug-
zeuges einschra¨nkt. Aus diesem Grund ist die Vor-
hersagegenauigkeit von Stro¨mungsablo¨sungen ein
wichtiger Faktor im Entwicklungsprozess von Flug-
zeugen.
Eine gro¨ßere Genauigkeit weisen die sogenann-
ten Reynolds-Spannungsmodelle (RSM) auf, die
wegen ihres erho¨hten Rechenaufwandes industri-
ell bisher wenig genutzt wurden. Ein RSM ver-
zichtet auf die Boussinesq-Hypothese und lo¨st
stattdessen fu¨r jede Reynolds-Spannung eine
eigene Transportgleichung. So werden Effekte
wie beispielsweise die Anisotropie des Reynolds-
Spannungstensors beru¨cksichtigt. Dieser Gewinn
wird allerdings durch einen steigenden Bedarf
an Rechenkapazita¨ten erkauft, da neben den
eingangs erwa¨hnten Reynolds-gemittelten Navier-
Stokes-Gleichungen zusa¨tzlich sieben Differential-
gleichungen (bei Wirbelviskosita¨ts-Modellen sind
es lediglich zwei) fu¨r die Turbulenzmodellierung
gelo¨st werden mu¨ssen. Durch die steigenden Re-
chenleistungen der letzten Jahre wa¨chst daher das
Interesse an Reynolds-Spannungsmodellen.
Am Institut fu¨r Stro¨mungsmechanik wur-
de ein Reynolds-Spannungsmodell in den
Stro¨mungslo¨ser DLR-TAU implementiert, das im
hier beschriebenen Projekt getestet und verbes-
sert wird. Zu diesem Zweck werden verschiedene
Testfa¨lle gerechnet und mit experimentellen Daten
verglichen, um Aussagen u¨ber die Qualita¨t der Si-
mulation treffen zu ko¨nnen. Beispielsweise wurde
die Umstro¨mung des Ho¨henleitwerk-Profils HGR-
01 bei Anstro¨mbedingungen simuliert, bei denen
eine kleine Stro¨mungsablo¨sung nahe der Hinter-
kante auftritt. An diesem Testfall kann die erwa¨hnte
Vorhersagegenauigkeit von Stro¨mungsablo¨sungen
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Abbildung 1: Umstro¨mung des Ho¨henleitwerk-Profils HGR-01; oben links: gesamtes Profil; oben rechts: experi-
mentelles Ergebnis; unten links: Wirbelviskosita¨tsmodell; unten rechts: Reynolds-Spannungsmodell
untersucht werden. Die Ergebnisse sind in Abbil-
dung 1 zu sehen.
Verglichen werden hier Simulationen mit
verschiedenen Turbulenzmodellen (unten links
ein Wirbelviskosita¨tsmodell, unten rechts ein
Reynolds-Spannungsmodell) mit experimentellen
Daten (oben rechts Geschwindigkeitsfelder aus
der Particle Image Velocimetry). Es zeigt sich,
dass die Hinterkanten-Ablo¨sung nur von dem RSM
korrekt dargestellt wird, wa¨hrend das Wirbelvisko-
sita¨tsmodell eine anliegende Stro¨mung vorhersagt.
Nicht nur bei Stro¨mungen mit Ablo¨sung
verspricht man sich Vorteile aus Reynolds-
Spannungs-Modellen, so dass in diesem Projekt
beispielsweise auch schallnahe Stro¨mungen so-
wie komplexere 3D-Geometrien untersucht wer-
den mu¨ssen. Weitere Ergebnisse sind zu finden
bei Ce´cora et al. [2].
Mehr zum Thema
1. Wilcox, D. C.: Turbulence Modelling for CFD.,
DCW Industries, La Canada, USA, 1998.
2. Ce´cora, R.-D., Probst, A. and Radespiel, R.:
Advanced Reynolds stress turbulence modeling
of subsonic and transonic flows., International
Symposium “Simulation of Wing and Nacelle
Stall”, Braunschweig, Germany, 2010.
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Energieeffiziente Aggregate fu¨r die Eindampftechnik
Berechnung von instationa¨ren Stro¨mungen in Hochleistungsradialventilatoren
G. Brenner, Y. Yang, A. Lucius, Institut fu¨r Tech-
nische Mechanik, Technische Universita¨t Clausthal
Kurzgefasst
• Radialventilatoren werden in der Bru¨denkom-
pression und in Eindampfanlagen zunehmend im
Leistungsgrenzbereich zu Turboverdichtern ein-
gesetzt.
• Daraus resultieren extreme Anforderungen an
die Auslegung der Ventilatoren die mit klas-
sischen Auslegungsmethoden nicht mehr zu-
verla¨ssig realisierbar ist.
• Instationa¨re Berechnungen der turbulenten
Stro¨mung im Ventilator mittels CFD ermo¨glichen
es, Einblicke in die relevanten Pha¨nomene zu
gewa¨hren und das Betriebsverhalten sowie dy-
namische Lasten zuverla¨ssig vorherzusagen.
Moderne Radialventilatoren werden zunehmend
in Leistungsbereichen eingesetzt, die bislang den
Turboverdichtern vorbehalten sind. Einsatzgebie-
te fu¨r diese Hochleistungsventilatoren finden sich
in der Verfahrenstechnik, insbesondere der Ein-
dampftechnik und Bru¨denkompression, wenn Pro-
zessgase komprimiert werden mu¨ssen. Das vor-
nehmliche Ziel ist hier die Erho¨hung des Druck-
verha¨ltnisses, welches nur durch eine Steigerung
der Umfangsgeschwindigkeit zu erreichen ist. Da
die erforderliche Druckerho¨hung den ventilatortypi-
schen Grenzleistungsbereich u¨berschreitet, ist die
traditionelle Auslegung eines Hochleistungsventi-
lators mit empirischen Korrekturfaktoren und Erfah-
rungswerten mit erheblichen Unsicherheiten be-
haftet. In Ventilatoren werden fast alle Bauteile aus
geschweißten Blechen gefertigt. Diese Fertigungs-
verfahren bieten einen deutlichen Kostenvorteil ge-
genu¨ber anderen Bauformen, sind aber anfa¨lliger
fu¨r Schwingung. Unter hoher Umfangsgeschwin-
digkeiten werden die Bauteile stark vorbelastet.
Dazu wirken dynamische Lasten des Betriebsme-
diums, welche die Betriebssicherheit der Maschine
gefa¨hrden.
Bei der Stro¨mung in einem Radialventilator
a¨ndert sich die Stro¨mungsrichtung im Laufrad von
axial zu radial. Der Schaufelkanal wird in der Ra-
dialrichtung weiter gekru¨mmt, um einen angepass-
ten Geschwindigkeitsverlauf im Laufrad zu realisie-
ren. Durch die Geometrie des Laufrads und des
Geha¨use resultiert ein Druck- und Geschwindig-
keitsunterschied auf den Kanalseiten und es bil-
det sich ein Wirbel im Schaufelkanal aus. Wei-
terhin wirken die Coriolis- und Fliehkraft auf die
Stro¨mung und fu¨hren zu einer weitergehenden
Ungleichverteilung der Geschwindigkeit und des
Druckes, was zu einer Versta¨rkung der Wirbel-
struktur fu¨hrt. Durch die Interaktion der Stro¨mung
zwischen Laufrad und Geha¨use ist diese prin-
zipbedingt instationa¨r, bedingt durch die hohen
Reynoldszahlen ist die Stro¨mung im Ventilator
hochgradig turbulent. Abha¨ngig von Betriebsbedin-
gungen, z.B. durch Drosselung, ko¨nnen weitere
Stro¨mungsinstabilita¨ten entstehen. Mit geeigneten
numerischen Methoden ko¨nnen diese Pha¨nomene
wiedergegeben werden. Im Vergleich zu experi-
mentellen Untersuchungen bietet die numerische
Simulation den Vorteil, dass detailliertere Informa-
tionen u¨ber das Stro¨mungsfeld verfu¨gbar gemacht
werden ko¨nnen.
Fu¨r die vorliegenden Simulationen wird ein drei-
dimensionales Rechengebiet definiert und ver-
netzt. Das Berechnungsgitter des kompletten Ven-
tilators umfasst typischerweise 20 Millionen Ele-
mente. Um die Instabilita¨t des Stro¨mungsfeldes
erfassen zu ko¨nnen, sind instationa¨re Berech-
nungen erforderlich. Daraus resultieren extrem
hohe Anforderungen an die Rechnerkapazita¨t
und die Notwendigkeit des parallelen Rech-
nens. Im Rahmen der vorliegenden Studie wer-
den Berechnungen mit bis zu 128 Prozesso-
ren durchgefu¨hrt. Die Turbulenzmodellierung ba-
siert auf dem bewa¨hrten SST-URANS-(unsteady
Reynolds-Averaged Navier-Stokes) und dem SAS-
(Scale-Adaptive Simulation)-Turbulenzmodell. Die
beiden Modelle lo¨sen die Reynolds-gemittelten
Navier-Stokes-Gleichungen und geben eine zeit-
liche Lo¨sung des Stro¨mungsfeldes wider. Das
SAS-Modell kann aus einem traditionellen Zwei-
Gleichungs-Modell entwickelt werden. Weil es
die turbulente Struktur teilweise auflo¨sen kann
[1], ist das SAS-Modell im Vergleich zu UR-
ANS ein hochwertiges Turbulenzmodell. Ein Ver-
gleich der beiden Modelle zur Vorhersage von Teil-
lastinstabilita¨ten in einer Kreiselpumpe zeigt die
U¨berlegenheit des SAS-Modells bei der Bestim-
mung der Anregungsfrequenzen [2].
In diesem Projekt wird das SST-SAS-Modell
und das klassische SST-Modell von ANSYS
CFX verwendet. Beide Modelle geben in guter
U¨bereinstimmung mit Messungen die integralen
Kennwerte des Ventilators (Druck- und Tempera-
turerho¨hung) wider. Deutliche Unterschiede wer-
den erkennbar, betrachtet man die Stro¨mung im
Detail. Hierzu ist in der Abbildung das λ2-Kriterium
fu¨r die Detektion von Wirbelkernen ausgewertet.
Man erkennt, dass das SST-Modell die grobe
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Abbildung 1: Vergleich der berechneten Wirbelstrukturen in einem Hochleistungsradialverdichter mit dem SAS-
Modell (Oben) und dem SST-Modell (Unten), λ2 = −2, 4 ·10
6.
Struktur der Wirbelentwicklung wiedergeben kann.
Es ist aber nicht in der Lage, die kleinskaligeren
Strukturen aufzulo¨sen. Daraus resultiert, dass An-
regungen des Laufrads durch dynamische Lasten
nicht richtig beschrieben werden. Im Vergleich mit
dem URANS-Modell beno¨tigt das SAS-Modell al-
lerdings ein deutlich feineres Gitter, woraus ein er-
heblicher Anstieg des Rechenbedarfs resultiert.
Mehr zum Thema
1. Menter, F.R., Kuntz, M., Vender, R., 2003: A
Scale-Adaptive Simulation Model for Turbulent
Flow Predictions, AIAA Paper 2003-0767.
2. Lucius, A., Brenner, G. 2010, Unsteady CFD Si-
mulations Of A Pump In Part Load Conditions
Using Scale-Adaptive Simulation, International
Journal of Heat and Fluid Flow, 31, pp. 1113-
1118.
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Design of Leading and Trailing Edge Flow Control
Numerical Simulation of Jet Actuation over Swept High Lift Airfoil
R. Radespiel, S. Mahmood, Institut fu¨r
Stro¨mungsmechanik, Technische Universita¨t
Braunschweig
Abstract
• Numerical design of leading and trailing edge
flow control over swept arrangement of high lift
airfoil.
• The design process involves variation of flow
control paramaters along with the optimum loca-
tion of the jet actuators and use of the numer-
ically optimized flow control settings to perform
new experiments in a wind tunnel.
• The Reynolds-averaged Navier-Stokes equa-
tions are computed using DLR TAU Code on 512
to 1024 CPU’s.
The use of flow control devices like pneumatic jet
actuators have been studied quite often in the past
to delay the stalling of an airfoil. One concept is
to exploit the interaction between turbulent bound-
ary layers and longitudinal vortices generated with
the device. The current work addresses the use
of jet actuators for leading and trailing edge flow
control over the swept arrangement of a high lift
airfoil. To date there have been no detailed numer-
ical studies of the interaction of a longitudinal vor-
tex with such an arrangement. This is the first time
that these flow actuators are designed for a swept
high-lift wing and this task is clearly at the edge of
current computational capabilities.
The current status of project covers the numer-
ical design of leading edge flow control over the
swept airfoil. This activity is of challenging na-
ture due to difficulties to compute leading edge
type stall. The actuator geometries for actuation
at leading edge of swept airfoil have been evalu-
ated in terms of the variation of spanwise distance
between the actuators, favorable and unfavorable
rotation of the vortices with reference to the sweep
angle β and optimum size of the actuator relative
to the boundary layer.
The RANS computations for the present activ-
ity have been performed by the DLR TAU code.
The numerical efficiency of the DLR TAU code
has been thoroughly tested with success on the
HLRN parallel computing centre. The DLR TAU
code [1],[2] calculates the three-dimensional com-
pressible Reynolds-averaged Navier-Stokes equa-
tions on unstructured or hybrid grids. The code
solves different types of grids ranging from hybrid
meshes to fully hexahedral cells. It also provides
the option to accelerate convergence using multi-
grid algorithm accompanied by low Mach number
preconditioning.
The numerical setup involves the use of 2D grids
to simulate the infinite swept airfoil for the baseline
(no flow control) case by imposing spanwise peri-
odic boundary condition along with the sweep an-
gle β to account for the swept airfoil. For leading
edge flow control cases fully structured hexahedral
3D grids composed of 13.0 · 106 million grid points
have been used to simulate the effect of varying
jet actuator parameters. The flow control cases re-
solve a single actuator with spanwise periodicity to
evaluate the effect of jet actuators. The flow control
used steady state blowing via a special actuation
boundary condition available in the solver. The nu-
merical computations used 512 to 1024 CPU’s to
analyze the jet actuators. Turbulence transport was
simulated using the Menter’s Shear Stress turbu-
lence model [3] as it gives better prediction of max-
imum lift coefficient and proved to be quite useful
in vortical flows [4],[5].
The current numerical simulation with baseline
flow predicted leading edge type stall. The flow
control simulations with leading edge actuation
proved to be useful in suppressing the leading
edge type stall. Fig. 1 shows numerical represen-
tation of the leading edge flow control with favor-
able rotation resulting in longitudinal vortices over
the upper surface of the swept airfoil. The upper
part of the figure shows the hexahedral grid in the
periodic plane along with the numerical display of
the favorable logitudinal vortices colored by nor-
malized u-velocity component using vorticity crite-
ria. The lower part of the figure shows the leading
edge type stall with baseline flow and stall suppres-
sion obtained with the leading edge flow control.
The future work of this project involves the numeri-
cal design of jet actuator for trailing edge flow con-
trol that is of less complex nature, since the bound-
ary layer is thicker in this region. These compu-
tations will involve the variation of skew angle, op-
timum size relative to the boundary layer and op-
timum orientation. Final phase of this activity will
include coupling of Unsteady RANS computations
for the leading and trailing edge flow control to val-
idate the results with the experiments.
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Figure 1: Top figure shows the identification of longitudinal vortices using vorticity criteria colored by normalized
u-velocity component due to leading edge perturbation. Two bottom figures show the effect of stall sup-
pression due to leading edge flow control in comparison with the baseline flow producing leading edge
type stall at an angle of attack of 9.5◦.
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Ablo¨sungen aufgelo¨st - Einblicke in instabile Stro¨mungen in
Kreiselpumpen
Zeitaufgelo¨ste Simulation von abgelo¨sten Stro¨mungen in Stro¨mungsmaschinen mit
Turbulenz auflo¨sendend Modellen
G. Brenner, A. Lucius, Institut fu¨r Technische Me-
chanik, TU Clausthal
Kurzgefasst
• Instabile Stro¨mungszusta¨nde, besonders im
Teilllastbereich von Stro¨mungsmaschinen, fu¨h-
ren zu Fluktuation von Druck und Geschwindig-
keit.
• Diese Fluktuationen ko¨nnen Schwingungen an
der Pumpe auslo¨sen, wodurch es zu starker
Gera¨uschbildung sowie zu Scha¨den an der Ma-
schine kommen kann.
• Die zeitliche und ra¨umliche Entwicklung der in-
stabilen Stro¨mung in der Maschine wird durch
ein Rechnermodell abgebildet und untersucht.
Dadurch werden Einblicke in die Natur des
Pha¨nomens mo¨glich.
• Viele Modelle zur Beschreibung turbulenter
Stro¨mungen sind fu¨r diesen Anwendungsfall
nicht geeignet. In unserem Projekt wird das Po-
tential von turbulenzauflo¨senden Modellen im
Vergleich zu Standard-URANS-Modellen zur Er-
fassung sensitver Gro¨ßen im Teillastbereich dar-
gestellt.
Stro¨mungsmaschinen zur Fo¨rderung von Flu¨ssig-
keiten oder Gasen sind aus dem ta¨glichen Leben
nicht wegzudenken. Eingesetzt werden die Ma-
schinen zur Wasserversorgung, Heizung, Klimati-
sierung u.v.m. Damit die Maschinen optimal arbei-
ten ko¨nnen, werden sie fu¨r einen bestimmten Be-
triebspunkt d.h. Fo¨rdermenge ausgelegt. Die meis-
ten Anwendungen erfordern aber eine Regelung
der Fo¨rdermenge, z.B. eine Umwa¨lzpumpe fu¨r die
Heizungsanlage. Die Pumpe muss an sehr kal-
ten Wintertagen ein Vielfaches der Wassermen-
ge im Vergleich zum milden Fru¨hling bewegen.
Daher wird die Pumpe in ca. 75 % der Einsatz-
zeit mit niedrigen Fo¨rdermengen deutlich unterhalb
des optimalen Betriebspunktes gefahren [1]. In
diesem sogenannten Teillastbetrieb kommt es zur
starken Verwirbelungen der Stro¨mung im Schau-
felkanal der Pumpe, die Stro¨mung lo¨st ab. Bei sehr
niedriger Fo¨rdermenge ist das Ablo¨segebiet nicht
mehr stabil, sondern la¨uft mit einer klar mess-
baren Umlaufgeschwindigkeit relativ zum Lauf-
rad um. Man nennt dieses Pha¨nomen daher
auch
”
rotating stall“ bzw. rotierendes Abreißen.
Es ist vergleichbar mit dem Stro¨mungsabriss
an einem Tragflu¨gel bei hohem Anstellwinkel,
das Abrissgebiet bewegt sich allerdings von ei-
ner Schaufel zur na¨chsten. Durch das Umlaufen
der abgerissenen Stro¨mung wirken auf die Be-
schaufelung stark schwankende Stro¨mungskra¨fte,
stro¨mungsinduzierte Schwingungen sind die Fol-
ge. Zudem kann sich die instabile Stro¨mung durch
eine versta¨rkte La¨rmbelastung bemerkbar ma-
chen.
Das Ziel dieser Arbeit ist es, diese komple-
xe Stro¨mung mo¨glichst genau vorherzusagen. Ein
Vergleich mit hochwertigen experimentellen Daten
zeigt, ob das Rechenmodell in der Lage ist, die
Stro¨mung mit ausreichender Genauigkeit abzubil-
den. Eine Schlu¨sselrolle spielt dabei die Modellie-
rung der turbulenten Stro¨mung. Es sind zwar ei-
ne Vielzahl von Turbulenzmodellen entwickelt wor-
den und z.T. seit Jahrzehnten im Einsatz, aber nur
wenige sind fu¨r diesen Anwendungsfall geeignet.
Es ist im Prinzip mo¨glich, komplett auf Modellie-
rung zu verzichten, und jeden Wirbel der sich bildet
mit einem Rechengitter aufzulo¨sen. Die Gitterwei-
te ist dann allerdings im µ m Bereich, und die Zahl
der Gitterpunkte wa¨re fu¨r die heute verfu¨gbaren
Großrechner bei weitem zu groß. Es hat sich aber
herausgestellt, dass nicht alle, sondern nur die
großen Wirbel, welche die meiste kinetische Ener-
gie in sich tragen, fu¨r eine genaue Simulation mit
dem Gitter aufgelo¨st werden mu¨ssen. Man nennt
diese Technik daher auch
”
Large Eddy Simulati-
on“ (LES). Welche Abmessungen diese
”
großen“
Wirbel aufweisen, ist von vielen Parametern wie
z.B. Stro¨mungsgeschwindigkeit, Fluideigenschaf-
ten und Abmessungen der Pumpe abha¨ngig und
betra¨gt im vorliegenden Fall die Gro¨ßenordnung
von einigen Milimetern in der freien Stro¨mung, in
der Na¨he fester Wa¨nde sind die Wirbel allerdings
deutlich kleiner. Um die Anzahl der Gitterpunkte
weiter zu reduzieren, wird daher ein etwas anderer
Ansatz gewa¨hlt: die Stro¨mung an der Wand wird
komplett modelliert, im wandfernen Bereich wer-
den große Teile der turbulenten Bewegung mit den
Gitter aufgelo¨st. Man spricht daher auch von einem
Turbulenz auflo¨sendem Modell. Vergleiche mit ein-
facheren Standard Modellen werden durchgefu¨hrt.
Die im Rahmen dieses Projektes verwendeten Git-
ter haben 5 - 15 Millionen Gitterpunkte, damit ist
die parallele Simulation mit einer großen Anzahl
von Prozessoren unerla¨sslich. Bei der Verwendung
von 96 Prozessoren dauert die Simulation eines
Falles immer noch mehrere Wochen.
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Abbildung 1: Das Bild zeigt das Stro¨mungsfeld nach 10 Umdrehungen des Rotors. Die Visualisierung zeigt den
Betrag der Geschwindigkeit in der Mitte der Beschaufelung, die Richtung der Stro¨mung ist durch
Vektorpfeile dargestellt. Man erkennt die großskaligen Wirbelgebiete in mehreren Schaufelkana¨len.
Auf einer Schaufel ist die Gro¨ße der Gitterzellen angedeutet.
Erste Ergebnisse zeigen die U¨berlegenheit von
Turbulenz auflo¨senden Modellen gegenu¨ber Stan-
dard Modellen insbesondere im Hinblick auf die
Berechnung der Umlaufgeschwindigkeit des ro-
tating stall [2]. Die genaue Kenntniss der Um-
lauffrequenz ist wiederum bei der Auslegung von
großer Bedeutung. Damit ko¨nnen bereits wa¨hrend
des Designprozesses Schwingungsprobleme im
spa¨teren Betrieb vermieden werden. Die Methode
ist daher gut geeignet, einen Entwurf vor dem Bau
eines Prototypen zu u¨berpru¨fen. Fu¨r weitreichende
Variationen von geometrischen Parametern z.B. im
Sinne der Optimierung des Wirkungsgrades ist die
Methode auf Grund der langen Rechenzeit nicht
geeignet.
Eine genaue Berechnung der instationa¨ren
Stro¨mung gewa¨hrt außerdem tiefe Einblicke in
die Entwicklung der Abreißzonen und deren Be-
wegung. Es zeigt sich z.B. dass die Ablo¨sung
stark von der Spaltstro¨mung zwischen Laufrad und
stehendem Geha¨use beeinflusst wird. Hier liegt
großes Potential zur aktiven Beeinflussung der
Stabilita¨t der Stro¨mung in der Maschine.
Mehr zum Thema
1. F.-H. Wurm: Systemintegration von Pumpen, In-
ternationales Pumpenanwenderforum Karlsru-
he, 2004.
2. A. Lucius, G. Brenner: Unsteady CFD simulati-
ons of a pump in part load condition using scale
adaptive simulation, International Journal of He-
at and Fluid Flow Vol 31, 2010, pp 1113 - 1118.
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Numerisches Sto¨rfeuer
Numerische Simulationen zur Wirkungsweise laserinduzierter
Beeinflussungsmethoden fu¨r Hochgeschwindigkeitsgrenzschichten
R. Radespiel, D. Heitmann, Institut fu¨r
Stro¨mungsmechanik, TU Braunschweig
Kurzgefasst
• Beim Wiedereintritt treten große Wa¨rmelasten
an Raumfahrzeugen auf.
• Diese lassen sich nicht genau abscha¨tzen und
ein Teil der Unsicherheit resultiert aus unge-
nauen Vorhersagen des Grenzschichtumschla-
ges von laminar zu turbulent. Daher werden hier
die zur Transition fu¨hrenden Mechanismen an ei-
nem generischen Modell untersucht.
• Die Transition ist Folge des Anwachsens und der
Entwicklung von Instabilita¨tswellen in der Grenz-
schicht.
• Derartige Wellen ko¨nnen durch Einbringen
ku¨nstlicher Sto¨rungen numerisch und experi-
mentell erzeugt werden. Hier werden kleine Ex-
plosionen im Stro¨mungsfeld generiert.
• Die Simulationen dieses Vorgangs sind auf-
grund der vielen beteiligten kleinskaligen Ein-
flussgro¨ßen sehr rechenaufwendig.
Das Stro¨mungsfeld eines umstro¨mten Ko¨rpers la¨ßt
sich in zwei Bereiche einteilen, den Bereich der
Außenstro¨mung, in dem die Viskosita¨t des Gases
vernachla¨ssigbar ist, und einen du¨nnen, wandna-
hen Bereich, genannt Grenzschicht, in dem der
viskose Austausch von Impuls und Energie ei-
ne wesentliche Rolle spielt. In der Grenzschicht
fa¨llt die Geschwindigkeit der Stro¨mung von dem
Wert der Außenstro¨mung steil auf den Wert Null
an der Wand ab. Ferner fu¨hrt bei einer Hyper-
schallstro¨mung die viskose Dissipation zur Bil-
dung einer Temperaturgrenzschicht und unter rea-
len Flugbedingungen zu einer starken Aufhei-
zung, weshalb ein Hitzeschutz vorgesehen werden
muss. Wird die Wand turbulent umstro¨mt ist der
Wa¨rmeeintrag wesentlich gro¨ßer als bei einer lami-
nar umstro¨mten Wand und die ungenauen Vorher-
sagen des Umschlagpunktes laminar/turbulent be-
dingen ein u¨berdimensioniertes und damit schwe-
reres Hitzeschutzsystem. Trotz jahrzehntelanger
Bemu¨hungen kann der Umschlagpunkt nur un-
genau vorhergesagt werden und die zur Transiti-
on fu¨hrenden Mechanismen sind insbesondere fu¨r
Stro¨mungen im hohen U¨berschallbereich bis heu-
te nicht gekla¨rt. Daher werden in diesem Projekt
an einem generischen Kegelmodell diese Mecha-
nismen untersucht.
Das Transitionsszenario besteht aus drei Schrit-
ten: 1) Rezeptivita¨t, in diesem Schritt gelangen
kleine Sto¨rungen der Anstro¨mung in die Grenz-
schicht 2) dem exponentiellen Anwachsen einzel-
ner Moden in der Grenzschicht. Dieser Abschnitt
kann mit einer vereinfachenden Stabilita¨tstheorie
beschrieben werden. 3) dem nicht-linearen Zu-
sammenbruch der Sto¨rung zu einem turbulen-
ten Gebiet. Alle drei Schritte sind fu¨r eine Hoch-
geschwindigkeitsgrenzschicht komplizierter als fu¨r
den Niedergeschwindigkeitsbereich, wo die Fluid-
dichte na¨herungsweise konstant ist. Insbesondere
treten im Hyperschall zusa¨tzliche Instabilita¨ten, so-
genannte Mack’sche Moden auf, und die Zahl freier
Parameter in den Stabilita¨tsbetrachtungen ist un-
gleich gro¨ßer als bei Unterschallstro¨mungen.
Insbesondere die ersten beiden Schritte der
Transition werden in diesem Vorhaben sowohl ex-
perimentell als auch numerisch untersucht. Dazu
werden ku¨nstliche Sto¨rungen in das Stro¨mungsfeld
eingebracht. In den Experimenten wird ein gepuls-
ter Laser auf einen Punkt oberhalb des Modells
fokussiert. Wenn wa¨hrend des Laserpulses eine
bestimmte Energiedichte u¨berschritten wird, ist die
Luft nicht la¨nger transparent und die Laserstrah-
lung wird absorbiert. Dies fu¨hrt zur Bildung eines
Plasmas, welches in kurzer Zeit wieder rekombi-
niert, so daß nach wenigen Mikrosekunden ledig-
lich ein erhitztes Gasvolumen und eine sich aus-
breitende Stoßwelle u¨brig bleiben. Diese Stoßwel-
le trifft auf die Grenzschicht und stellt hier eine
pulsfo¨rmige Anregung dar, welche im weiteren Ver-
lauf zur Bildung einer Instabilita¨tswelle fu¨hrt, siehe
[1].
In den Experimenten sind allerdings nur Mes-
sungen an diskreten Positionen auf der Modell-
oberfla¨che mo¨glich. Somit la¨ßt sich beispielsweise
der Rezeptivita¨tsprozess nur indirekt beobachten.
Aus diesem Grund wird das Experiment zusa¨tzlich
mittels direkter numerischer Simulationen (DNS)
nachgestellt. Unter einer DNS versteht man die nu-
merische Lo¨sung der vollsta¨ndigen Navier-Stokes-
Gleichungen. Dies geschieht bei dem verwende-
ten Stro¨mungslo¨ser [2] auf einem Rechennetz, bei
dem die einzelnen Punkte diskrete Absta¨nde zu ih-
ren Nachbarpunkten haben. Um auch kleinskalige
Stro¨mungsstrukturen aufzulo¨sen sind sehr kleine
Zellgro¨ßen und Zeitschrittweiten erforderlich, so
dass ein sehr hoher Rechenaufwand erforderlich
ist. Die Simulationen ermo¨glichen zum einen ge-
nauere Einblicke als die Messungen an einzelnen
Punkten im Experiment und zum anderem erlaubt
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Abbildung 1: Umstro¨mung eines 7◦-Halbwinkelkegels mit Mach 6. Berechnet wurde ein 90◦ Segment. Dargestellt
ist zum einen der Dichtegradient und zum anderem die Schwankungen des Oberfla¨chendruckes.
Aus der pulsartigen Anregung entwickeln sich im spa¨teren Verlauf 2D Strukturen, welche die Grenz-
schichtinstabilita¨t der zweiten Mode darstellen.
es dieser Ansatz, verschiedene Parametervariatio-
nen effizienter durchzufu¨hren.
Eine Simulation besteht aus drei Schritten.
Zuna¨chst wird das stationa¨re Stro¨mungsfeld um
das Modell berechnet. In diese Lo¨sung wird im
zweiten Schritt eine sehr kleine Sto¨rung ein-
gefu¨gt. Diese wurde mittels einer gasdynamischen
A¨hnlichkeitslo¨sung fu¨r Explosionen bestimmt und
entspricht sehr genau einer Laser-generierten
Sto¨rung. Als letzter Schritt folgt eine instationa¨re
Rechnung, aus der die Interaktion der Stoßwelle
mit der konischen Grenzschicht und die Entwick-
lung der induzierten Sto¨rung und Grenzschichtin-
stabilita¨t folgt.
Die Abbildung zeigt einige Ergebnisse einer sol-
chen Rechnung. Dargestellt ist der Dichtegradient
in einer wandnormalen Ebene. Sichtbar ist zum
einen der von der Kegelspitze ausgehende Ver-
dichtungsstoß. Der Rand der Grenzschicht stellt
sich als dunkler Streifen in Wandna¨he dar. Fer-
ner sind die spha¨rische Stoßwelle, die Reflektion
an der Wand und das heiße Zentrum der Sto¨rung
sichtbar. Die Druckfluktuationen an der Wand sind
als farbige Kontur dargestellt. Das große Bild ent-
spricht einem Zeitpunkt von 40µs nach dem Laser-
puls. Auf der Oberfla¨che stellt sich die urspru¨nglich
spha¨rische Sto¨rung durch die U¨berlagerung mit
der Mach 6 Stro¨mung als elliptische Form dar.
Die in Stro¨mungsrichtung laufende Stoßwelle ist
dabei deutlich sta¨rker als die stromauf Laufen-
de. Bereits hier haben sich durch die Reflekti-
on an der Wand neben der Stoßwelle weitere
Strukturen im Zentrum gebildet. Im weiteren Ver-
lauf schwa¨cht sich die Stoßwelle immer mehr ab
und es entwickeln sich 2D Strukturen, welche den
in diesem Projekt betrachteten Instabilita¨tswellen
der Mack’schen Mode entsprechen. Die Amplitu-
de dieser Strukturen steigt dabei immer weiter an
und die ra¨umliche Erstreckung nimmt im Einklang
mit natu¨rlichen Wellenpaketen zu. Wir hoffen, die
ku¨nstlichen Sto¨rungen so weit zu charakterisieren,
daß wir sie zuku¨nftig in komplexe Grenzschichten
einbringen und die Wechselwirkungen mit anderen
Moden untersuchen ko¨nnen.
Mehr zum Thema
1. Heitmann D., Radespiel R., Ka¨hler C.: Inves-
tigation of the response of a hypersonic 2D
boundary layer to controlled acoustic distur-
bances, AIAA-2010-536, 48th AIAA Aerospace
Sciences Meeting Including the New Horizons
Forum and Aerospace Exposition, Orlando, Flo-
rida, Jan. 2010.
2. Schwamborn D., Gerhold T., Heinrich R.: The
DLR TAU-Code: Recent Applications in Rese-
arch and Industry, In: P. Wesseling, E. Oate,
J. Priaux (Eds), ECCOMAS CFD, Egmond aan
Zee, The Netherlands, 2006.
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Systemspezifische Turbolader-Schmierfilmdissipation
Systemspezifische Schmierfilmdissipation in den radialen und axialen Lagerstellen
von Abgasturboladern unter realen Betriebsbedingungen mit unterschiedlichen
O¨lzufu¨hrungsrandbedingungen
J. Seume, H. Ra¨tz, Institut fu¨r Turbomaschinen
und Fluid-Dynamik-TFD, Leibnitz Universita¨t Han-
nover
Kurzgefasst
• Der Gesamtwirkungsgrad thermischer Turboma-
schinen, auch z.B. Abgasturboladern (ATL) wird
aufgeteilt in die Komponentenwirkungsgrade fu¨r
Turbine, Verdichter und den mechanischen Wir-
kungsgrad.
• Die aerodynamischen Wirkungsgrade der Turbi-
ne und des Verdichters lassen sich hinreichend
genau aus thermodynamischen Messgro¨ßen be-
stimmen.
• Eine exakte Vorausberechnung der mechani-
schen Verluste ist zurzeit noch nicht mo¨glich.
Weiterhin ist die Aufteilung der in den Gleitstel-
len der Rotorlagerung umgesetzten Verlustleis-
tung nicht bekannt.
• Es besteht erheblicher Forschungsbedarf, da
zurzeit weder systemspezifische Einflu¨sse auf
das Reibungsverhalten der Rotorlagerung noch
fu¨r den Energieumsatz relevante Schmierfilmef-
fekte beru¨cksichtigt werden ko¨nnen.
• Bestimmung der stro¨mungsbedingten Rotor-
kra¨fte als eine Randbedingung durch numeri-
sche Simulationen (CFD) zur Ermittlung der Be-
lastungskra¨fte in den Lagerstellen.
• Experimentelle Ermittlung der thermophysika-
lischen Randbedingungen an den Lagerstel-
len des Turboladers auf einem Turbolader-
pru¨fstand sowie Experimentelle Untersuchungen
der Schmierfilmdissipation zur Ermittlung von
Daten zur Validierung und Verifikation der neu-
entwickelten Berechnungsverfahren.
Thermische Turbomaschinen kleiner Bauweise,
z.B. Abgasturbolader (ATL), mu¨ssen zum Er-
reichen eines guten Wirkungsgrades mit sehr
hohen Drehzahlen betrieben werden. Die Ro-
toren werden ha¨ufig, insbesondere bei hohen
Drehzahlen, in Gleitlagern gelagert. Gleitlager
besitzen gegenu¨ber Wa¨lzlagern aufgrund ih-
rer Steifigkeits- und Da¨mpfungseigenschaften ein
besseres Stabilita¨tsverhalten, das bei Wa¨lzlagern
nur u¨ber aufwa¨ndige konstruktive Maßnahmen
(z.B. Quetscho¨lda¨mpfer) zu erreichen ist. Oberhalb
einer bestimmten Grenzdrehzahl, die von Lager-
und Systemparametern abha¨ngt, werden die Ro-
toren instabil, d.h. es kommt zu selbsterregten
Schwingungen, die zu einem Versagen des Sys-
tems fu¨hren.
Zum Erreichen des Forschungsziels sollen
theoretische und experimentelle Untersuchungen
durchgefu¨hrt werden. Hierzu ist eine detaillier-
te theoretische Prozessanalyse zur Formulie-
rung neuer Systemrandbedingungen erforderlich.
Mit den so entstehenden Berechnungsmodulen
ko¨nnen die maßgebenden Kennwerte der La-
gerung wie z.B. die Schmierfilmdissipation er-
mittelt werden. Mit den gewonnen Erkenntnis-
sen soll ein geeignetes Na¨hrungsverfahren ab-
geleitet werden. Das Institut fu¨r Turbomaschi-
nen und Fluid-Dynamik-TFD der Leibnitz Univer-
sita¨t Hannover liefert auf Basis numerischer Si-
mulationen (CFD=Computational Fluid Dynamics,
deutsch Numerische Stro¨mungssimulation) zwei-
er ausgefu¨hrter Turbolader ein theoretisches Mo-
dell fu¨r die Belastungskra¨fte der Lagerstellen. Zu-
dem werden am TFD eine experimentelle Prozess-
analyse zur genauen Bestimmung der thermophy-
sikalischen Randbedingungen auf dem bestehen-
den Heißgaspru¨fstand, sowie Messungen zur Va-
lidierung und Verifikation der neuentwickelten Be-
rechnungsalgorithmen auf einem geplanten, neu-
en Pru¨fstand durchgefu¨hrt.
Das Ziel der numerischen Untersuchung ist
die Berechnung der Rotorkra¨fte, die aufgrund der
Druckgradienten des stro¨menden Fluids auf der
Rotoroberfla¨che hervorgerufen werden. Zu die-
sem Zweck sind stationa¨re sowie instationa¨re Si-
mulationen notwendig. Dabei erfordert insbeson-
dere die instationa¨re Simulation einen erho¨hten
Rechenaufwand. Zur optimalen Darstellung der
Stro¨mungspha¨nomene im Turbolader, ist eine ho-
he ra¨umliche Auflo¨sung des Rechengebiets erfor-
derlich. Insbesondere die Stro¨mungsuntersuchung
in den Bauteilen Volute, Stator und Rotor des
Turboladers erfordern eine ausreichend hohe
Auflo¨sung und damit sehr große Knotenanzah-
len. Dabei hat die Auflo¨sung der Grenzschicht
einen großen Einfluss auf die Berechnung der
Stro¨mung. Die Netze der unterschiedlichen Geo-
metrien bestehen jeweils aus etwa 6 bis 18
Millionen Knoten. Die erforderliche Rechenleis-
tung einer instationa¨ren Simulation ist im Ge-
gensatz zu einer stationa¨ren Simulation um ein
Vielfaches ho¨her. Eine hohe Stabilita¨t der instati-
ona¨ren Rechnungen und die Unabha¨ngigkeit vom
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Abbildung 1: Kraftvektoren an einer Turbolader Turbine
Zeitschritt kann mit der impliziten Euler Metho-
de erreicht werden. Fu¨r die implizite Euler Me-
thode ist es notwendig, eine große Anzahl ge-
koppelter Gleichungen zu jedem Zeitschritt zu
lo¨sen. Damit erfordert dieses Lo¨sungsverfahren
eine große Kapazita¨t an Arbeitsspeicher und
Rechenleistung. Bei der instationa¨ren Simulati-
on wird fu¨r jeden Iterationsschritt die Gitterposi-
tion des Rotors angepasst. Damit ist es mo¨glich
die Wechselwirkungen und Stro¨mungspha¨nomene
darzustellen. Dieser Vorgang erfordert ebenfalls
einen erho¨hten Rechenaufwand. Fu¨r die Un-
tersuchungen werden die kommerziellen CFD-
Programmpaketes Ansys CFX, Ansys Mechanical
verwendet (vollsta¨ndig MPI-parallel). Die Entwick-
lung von zuverla¨ssigen Auslegungsgrundlagen fu¨r
schnell laufende Gleitlager kleiner Baugro¨ße tra¨gt
wesentlich zur Erho¨hung der effektiven Betriebs-
sicherheit hochtouriger Abgasturbolader bei. Da-
durch la¨sst sich einerseits bereits in der Konstruk-
tionsphase die Gefahr von Betriebssto¨rungen und
Scha¨den verhindern. Andererseits ko¨nnen durch
die verbesserte Gesamtlagerung optimierte Roto-
ren gebaut und damit Leistung, Leistungsdichte
und Wirkungsgrad derartiger Maschinen wesent-
lich gesteigert werden. Daru¨ber hinaus kann mit
den wesentlich erweiterten Berechnungsgrundla-
gen fu¨r schnell laufende Axial- und Radiallager
kleiner Baugro¨ße auch der Umfang der fu¨r den Si-
cherheitsnachweis von Serienprodukten erforder-
lichen teuren Versuche wesentlich reduziert wer-
den. Somit werden die Ergebnisse des Vorhabens
vor allem durch die kleineren und mittleren Unter-
nehmen genutzt und umgesetzt, die sich mit der
Herstellung von Abgasturboladern bzw. deren La-
gerkomponenten, sowie der Berechnung und Be-
ratung bescha¨ftigen.
Mehr zum Thema
1. Schmitt, S.: Untersuchungen zum Reibleis-
tungsverhalten von Wellenlagerungen fu¨r Pkw-
Abgasturbolader. Dissertation, Verlag disserta-
tion.de, 28. Dezember 2007.
2. H. Schwarze, U¨. Mermertas, T. Hagemann,
M. Mu¨ller: Berechnung thermischer und elas-
tischer Verformungen bei Mehrfla¨chenlagern
unter erho¨hten Lasten und hohen Umfangs-
geschwindigkeiten; 47. Tribologie-Fachtagung,
Go¨ttingen 2006.
3. A. Vorreiter, B. Ziesenis, J. Seume: Untersu-
chung des Reibmomentes einer Turbolader-
lagerung. TC-Lagerreibung (Studie), Vorhaben
Nr. 908, FVV-Abschlussbericht, Frankfurt am
Main, 2007.
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Tail plane aerodynamics of aircraft
Numerical Investigation of Interference Effects of the Horizontal and the Vertical
Tail Planes on Transport Aircraft
R. Radespiel, V. Nallapula, Institut fu¨r
Stro¨mungsmechanik, Technische Universita¨t
Braunschweig
Abstract
• The project aims at assessing the influence of
the interference effects caused by the horizontal
tail plane (HTP) and the vertical tail plane (VTP)
on the aerodynamic performance of the complete
aircraft.
• An important aim of this project is to predict
the maximum lift coefficient, Clmax and its cor-
responding angle of attack, α.
• A further aim is to identify the effects caused by
the tail plane on the flight performance of an air-
craft during stall manoeuvres.
The present project is a sub-project of HINVA (High
Lift In Flight Investigation), which aims at predict-
ing the maximum lift of an aircraft configuration
(Clmax ) in design phase. The HINVA project is
led by the Deutsche Zentrum fu¨r Luft und Raum-
fahrt (DLR). The project follows a strategy, which is
based on comparing numerically simulated results
with that of experiments performed in the European
transonic wind tunnel (ETW) and finally evaluating
the predicted flight performances with flight tests.
Hence, new validation data bases are generated
that lead to new numerical design capabilities.
The maximum lift performance of an aircraft is
detected by performing stall manoeuvres during
flight testing, the obtained maximum lift coefficient
is one of the most important parameters for the
landing configuration of an aircraft. The present
project concentrates on analyzing the interference
effects caused by the tail plane on the flight per-
formance of the aircraft and in particular on the in-
fluence of the HTP on the maximum lift coefficient
during stall with the help of numerical simulations.
In order to study the HTP and its influence, a com-
prehensive understanding of the flight physics of
the tail plane is required which is obtained by per-
forming various sensitivity analyses. The sensitiv-
ity analyses include changing of the angle of in-
cidence of the HTP (iH ), angle of attack (α), influ-
ence of various turbulence models and also studies
of the downwash of the wing.
In order to proceed with the aforementioned
tasks an efficient numerical simulation strategy is
important. This can be achieved by the state of
the art numerical flow solver DLR-TAU code [1],[2].
In aerodynamics the lift coefficient increases with
increasing angle of attack. The critical angle of at-
tack beyond which the lift coefficient decreases is
said to be the stalling point of an aircraft (this is
depicted in the top of figure 1).
The numerical approach for this study involves
computing the half model of the complete aircraft,
symmetrically split along the axis of the fuselage.
The numerical grid for this setup is generated us-
ing the commercial grid generator Centaur [3]. A
hybrid unstructured grid is generated for the ge-
ometry with either prismatic/hexahedral elements
in the boundary layer (region of high solution gra-
dients) coupled with unstructured tetrahedral ele-
ments away from the boundary layer. Turbulent
transport in the boundary layers is taken into ac-
count in the so called eddy viscosity models [4] and
advanced Reynolds Stress Models [6]. To this end,
3-D flow simulations are envisaged for the geome-
try at a Mach number, Ma = 0.2 with a Reynolds
number of 15× 106 at high angles of attack (at air-
craft stall). In aerodynamics, Mach number (Ma) is
defined as the ratio of the flight speed to that of the
speed of sound, Reynolds number (Re) is defined
as the ratio of inertial forces to viscous forces. Re
plays an important role in characterising the flow
regime as well as providing the basis for aerody-
namic similitude of models.
Figure 1 (top) shows the computed variation of
coefficient of lift with that of the angle of attack. It
can be seen that the lift coefficient increases lin-
early with increase in angle of attack until a critical
angle is reached. At this critical angle of attack
(αc), the value of the lift coeffecient is said to be
at its maximum (Clmax ). A similar phenomenon is
observed with the drag coefficient (Cd) where after
the (αc) a rapid increase in the drag coefficient can
be observed from figure 1 (top).
Figure 1 (bottom) shows the pressure coefficient
with stream traces based on skin-friction repre-
sented by black lines depicting the path of the fluid
molecules close to the wall. Low pressure regions
can be observed over the wing which are respon-
sible for providing the lift required to overcome the
weight of an aircraft. It appears that meaningful
simulations of the flow over the aircraft make the
resolution of a great variety of flow scales necces-
sary and this justifies the usage of the HLRN su-
percomputer for this project.
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Figure 1: Lift polar (top) and contour plot of pressure coefficient with stream traces based on skin-friction (bottom).
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Funding
Federal Ministry of Economics and Technology
Ingenieurwissenschaften
156
Ingenieurwissenschaften
157
Physik
Physik
158
Der Infrarotlimes der Quantenchromodynamik
Berechnung eichvarianter Greenscher Funktionen in der Gitter-QCD mit Hilfe von
Monte-Carlo-Simulationen
M. Mu¨ller-Preussker, E.-M. Ilgenfritz, A. Stern-
beck, Institut fu¨r Physik, Humboldt-Universita¨t zu
Berlin; Fakulta¨t fu¨r Physik, Universita¨t Regensburg
Kurzgefasst
• Quarks und Gluonen sind die elementaren Bau-
steine der Hadronen, d.h. der der starken
Wechselwirkung unterliegenden Elementarteil-
chen wie Proton, Neutron, Pion,...
• Eichvariante Greensche Funktionen der Gluon-,
Quark- und der sogenannten Ghost-Felder stel-
len wichtige Konstrukte der zugrundeliegenden
Quantenfeldtheorie – der Quantenchromodyna-
mik (QCD) – im Rahmen des Standardmodells
der Elementarteilchen dar.
• Diese Greenschen Funktionen (“Propagatoren”)
nutzt man als Input fu¨r pha¨nomenologisch inter-
essante Berechnungen von Eigenschaften der
Hadronen. Ihr Verhalten im Grenzfall kleiner Im-
pulse (Infrarotlimes) sagt uns etwas daru¨ber,
warum Quarks und Gluonen in der Natur als
freie Teilchen nicht beobachtet werden (“Confi-
nement”).
• Im Rahmen des vorliegenden Projekts wur-
den und werden die Propagatoren im Sinne
von ab-initio-Rechnungen fu¨r die Landau- oder
Coulomb-Eichung aus der auf einem raum-
zeitlichen Gitter diskretisierten QCD berechnet.
Der Infrarotlimes verlangt sehr große Gitter, die
sich nur auf modernen Parallelrechnern imple-
mentieren lassen.
• Aus den Propagatoren wurden pha¨nomenologisch
interessante Parameter extrahiert, wie die lau-
fende QCD-Kopplung αs(q) bzw. der QCD-
Skalenparameter Λ.
Das Pha¨nomen des Eingeschlossenseins der
Quarks in Hadronen (sogenanntes “Confinement”)
in der Quantenchromodynamik (QCD) ist eng mit
dem Infrarotverhalten der eichabha¨ngigen Pro-
pagatoren der Gluon-, Geist- und Quark-Felder
verknu¨pft. Deren Berechnung verlangt nicht-
sto¨rungstheoretische Methoden. Dazu werden in
der Literatur zwei theoretische Zuga¨nge verfolgt.
Einerseits werden im Raum-Zeit-Kontinuum auf ei-
ne endliche Zahl von Gleichungen begrenzte Sys-
teme von Dyson-Schwinger- (DS) und von funk-
tionalen Renormierungsgruppen- (FR) Gleichun-
gen gelo¨st. Andererseits werden Simulationsrech-
nungen der auf einem raum-zeitlichen Gitter dis-
kretisierten QCD (kurz “Gitter-QCD”) durchgefu¨hrt.
Der Berechnung liegt in der Regel die Landau-
Eichung fu¨r die Gluonfelder zugrunde. Fu¨r eini-
ge, auch pha¨nomenologische Anwendungen ist
die Coulomb-Eichung von Interesse. Dabei ist in je-
dem Fall ein entsprechendes Eichfunktional zu mi-
nimieren, das aber mit wachsendem Systemvolu-
men eine wachsende Zahl von lokalen Minima be-
sitzt (Gribov-Problem). Der Eindeutigkeit wegen ist
man am globalen Extremum oder wenigstens an
Extrema in dessen “Na¨he” interessiert. Im vorlie-
genden Projekt wird dies mit der numerischen Me-
thode des “simulated annealing” erreicht.
Die Konsistenz der Aussagen beider Zuga¨nge
ist ein zentrales theoretisches Anliegen, zumal
die gewonnenen Greenschen Funktionen als In-
put in Bethe-Salpeter-Gleichungen fu¨r Quark-
Antiquark-Zusta¨nde (Mesonen) oder in Faddeev-
Gleichungen fu¨r Drei-Quark-Zusta¨nde (Baryonen)
dienen ko¨nnen. Das Verhalten der Greenschen
Funktionen, im Ultraviolett-Limes betrachtet, er-
laubt es aber auch, bestimmte Parameter zu fixie-
ren, die in der Analyse hochenergetischer hadro-
nischer Streuprozesse beno¨tigt werden. Ferner ist
das Verhalten der Greenschen Funktionen unter
thermodynamischen Bedingungen, d.h. bei nicht-
verschwindender Temperatur, von Interesse. Dabei
geht es um das Studium des Phasenu¨bergangs
von einer Quark-Gluon-Plasmaphase in die ge-
genwa¨rtige Phase von Hadronzusta¨nden, wie
er in fru¨hen Stadien des Universums bei des-
sen Abku¨hlung durchlaufen wurde. Wir untersu-
chen, inwieweit der longitudinale Anteil des Gluon-
Propagators die Definition eines geeigneten Ord-
nungsparameters fu¨r den Phasenu¨bergang in der
QCD erlaubt.
Im Verlaufe des mehrja¨hrigen Projekts wa-
ren wir in der Lage, eine fu¨hrende Position
bei der Gitterberechnung der Gluon- und Ghost-
Propagatoren im Falle der realistischen QCD-
Eichgruppe SU(3) einzunehmen. Die Aufkla¨rung
der Rolle der Gribov-Kopien gelang insbesonde-
re fu¨r die Coulomb-Eichung [1]. Mit Hilfe von Git-
tern bis zur extremen Gro¨ße 964, ein Volumen von
ca. (16fm)4 repra¨sentierend, gelang es uns nach-
zuweisen, dass die Gitter-QCD auf ein Infrarot-
Verhalten fu¨hrt, das im Einklang mit der asympto-
tischen “Entkopplungslo¨sung” der DS- bzw. FR-
Gleichungen steht [2]. Damit wurde eine lange
gefu¨hrte Kontroverse verschiedener Autorengrup-
pen daru¨ber, welche der theoretisch mo¨glichen
Lo¨sungen im Einklang mit Gitterrechnungen steht,
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Abbildung 1: Ergebnisse fu¨r die laufende QCD-Kopplung, berechnet mit zwei Definitionen fu¨r das nichtabelsche
Eichfeld der QCD und bei verschiedenen Gittergro¨ßen und Werten fu¨r die unrenormierte Kopplung
g0 bzw. β = 6/g
2
0 .
zu einem wesentlichen Teil gekla¨rt. Die Technolo-
gie der Berechnung der Gluon-, Ghost- und Quark-
propagatoren beherrschend, waren wir auch in der
Lage, erste Untersuchungen im Ultraviolett-Limes
(d.h. bei hohen Impulsen) durchzufu¨hren, um aus
der laufenden QCD-Kopplung durch Vergleich mit
Ergebnissen der Kontinuumssto¨rungstheorie bis
zur 4-Loop-Ordnung den QCD-Skalenparameter Λ
im sogenannten MS-Schema zu bestimmen [3].
A¨hnliche Untersuchungen zum Quark-Propagator
stehen kurz vor ihrem Abschluss. Um sicher zu
gehen, dass die auf großen Volumina berechne-
ten Propagatoren dem Kontinuumslimes entspre-
chen, sind Untersuchungen bei variierenden Git-
terkonstanten und mit verschiedenen Definitionen
fu¨r die gitterdiskretisierten Eichpotentiale notwen-
dig. Derartige Rechnungen wurden im Jahre 2010
abgeschlossen [4]. Fig. 1 zeigt die entsprechende
Berechnung der laufenden QCD-Kopplung αs(q).
In der aktuellen Projektphase steht die Berech-
nung der Gluon- und Ghost-Propagatoren bei end-
lichen Temperaturen im Mittelpunkt der Betrach-
tungen. Erste Ergebnisse zeigen, dass sich im Fal-
le der reinen SU(3)-Eichtheorie der longitudinale
Gluon-Propagator im Infrarotlimes signifikant als
Funktion der Temperatur am Phasenu¨bergang ers-
ter Ordnung verha¨lt. Im Falle der Gitter-QCD in
Anwesenheit dynamischer Fermion-Freiheitsgrade
der leichten u-, d-Quarks, in dem lediglich ein ste-
tiges “Crossover”-Verhalten erwartet wird, variiert
der Propagator weitaus weniger. Er sollte es aber –
im Verbund mit anderen Observablen – erlauben,
den Temperaturbereich dieses Verhaltens besser
abzuscha¨tzen.
Mehr zum Thema
1. A. Voigt, E.-M. Ilgenfritz, M. Mu¨ller-Preussker,
A. Sternbeck, Phys. Rev. D78, 014501 (2008),
arXiv:0803.2307 [hep-lat].
2. I.L. Bogolubsky, E.-M. Ilgenfritz, M. Mu¨ller-
Preussker, A. Sternbeck, Phys. Lett. B676, 69
(2009), arXiv:0901.0736 [hep-lat].
3. A. Sternbeck, E.-M. Ilgenfritz, K. Malt-
man, M. Mu¨ller-Preussker, L. von Smekal,
A.G. Williams, PoS LAT2009, 210 (2009), ar-
Xiv:1003.1585 [hep-lat].
4. E.-M. Ilgenfritz, C. Menz, M. Mu¨ller-Preussker,
A. Schiller, A. Sternbeck, arXiv:1010.5120 [hep-
lat], submitted to Phys. Rev. D.
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The Higgs boson
Determination of upper and lower Higgs boson mass bounds from a chirally
invariant lattice Higgs-Yukawa model
M. Mu¨ller-Preussker, K. Jansen, Institut fu¨r
Physik, Humboldt-Universita¨t zu Berlin; NIC, DESY
Zeuthen
Abstract
• The Higgs boson is a cornerstone of particle
physics, providing masses to all quarks, leptons
and the electroweak gauge bosons.
• The search for the so far undetected Higgs boson
is the main target for the Large Hadron Collider
at CERN.
• Theoretically, lower and upper Higgs boson mass
bounds can be computed but this must be carried
out in a non-perturbative fashion.
• We compute such Higgs boson mass bounds by
means of numerical simulations with lattice field
theory techniques.
• Our results provide also the energy scale where
new physics beyond the standard model of parti-
cle interactions has to appear.
The standard model of particle physics comprises
the electroweak and the strong interactions. The
electroweak theory, which unifies the electromag-
netic and the weak interactions within a chiral
gauge theory, exploits the concept of spontaneous
symmetry breaking (here known as the Higgs
mechanism) to provide masses for all quarks, lep-
tons and the weak gauge bosons (W, Z), postulat-
ing the existence of the Higgs boson. However,
despite of the great success of the electroweak
model, the existence of the Higgs boson has not
yet been confirmed. Thus, there is presently a
large experimental effort at the Large Hadron Col-
lider (LHC) at CERN which is dedicated to the dis-
covery of the Higgs boson as an essential corner-
stone of the electroweak model. On the theoretical
side, a prediction of the Higgs boson mass is not
possible, but at least lower and upper bounds can
be derived. These bounds are, in principle, of non-
perturbative nature. Our work focuses therefore on
the Higgs boson mass bounds which we determine
non-perturbatively employing techniques of lattice
field theory, in particular Monte-Carlo simulations.
To this end, we neglect the gauge fields, which
can be treated perturbatively, and study a Higgs-
Yukawa model, which describes the interaction be-
tween the scalar and the quark fields. Such studies
have already been performed in the past but these
works were lacking the aforementioned most im-
portant chiral symmetry (the interchange of mass-
less left- and right-handed quarks) and no consis-
tent Higgs-Yukawa theory could be established on
the lattice.
However, recent developments in lattice field
theory have led to a realization of chiral symmetry
on the lattice. We consider a chirally invariant lat-
tice Higgs-Yukawa model based on the so-called
Neuberger overlap operator. With this setup, we
were able to provide fully non-perturbatively deter-
mined upper and lower Higgs boson mass bounds
which are of direct importance for the Higgs boson
search at the LHC.
Our work concerning the Higgs boson mass
bounds have appeared in a number of publications,
[1],[2],[3],[4] and contributions to international con-
ferences. Besides the physical results, described
below, it needs to be stressed that a large effort
has been undertaken by us to improve the perfor-
mance of the algorithm employed for the numerical
simulation of the model. It goes beyond the scope
of this article to discuss these improvements in de-
tail, they can be found in the Ph.D. work of P. Ger-
hold, ref. [3], but it should be mentioned that they
led to a factor of 10-100 acceleration of the simu-
lations. This has been an essential step to derive
the desired Higgs boson mass bounds.
A most important role in determining the lower
and upper bounds of the Higgs boson mass is
played by the self-interaction of the Higgs field. It
is described by a 4-point interaction multiplied by a
quartic coupling λ. The value of λ has to be posi-
tive in order to have a stable theory. This leads to a
lower bound of the Higgs boson mass at a value of
λ = 0. On the other hand, the quartic coupling can-
not exceed a value of λ = ∞ which then leads to
an upper bound on the Higgs boson mass. Com-
puting the Higgs boson mass at λ = 0 and λ = ∞
were, in fact, the strategies for deriving the desired
Higgs boson mass bounds1.
In quantum field theories, a cut-off has to be in-
troduced in order to render the calculations in a
given theory finite. Of course, in the end, such an
unphysical cut-off has to be removed from the the-
ory. In the here considered Higgs-Yukawa model,
the removal of the cut-off leads to a peculiarity:
with increasing cut-off, the strength of the Higgs
self-interaction diminishes and when the cut-off is
1It has to be remarked that the actual arguments are more involved and are usually refered to as vacuum instability for the lower
and as triviality for the upper mass bound.
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Figure 1: The final result on the Higgs boson mass bounds. The solid lines are predictions from perturbation theory;
the red curve denotes the effect of three fermion generations with a physical top quark mass of 175 GeV
and a physical bottom quark mass of 4.2 GeV.
removed (it assumes an infinitely large value) the
self-interaction vanishes completely and leaves a
trivial, non-interacting theory behind. Therefore, it
only makes sense to study the theory with a cut-off
in place and to investigate the dependence of the
Higgs boson mass bounds as a function of the cut-
off. This cut-off dependence is the main result of
our work and it is shown in fig. 1.
In our model, there are mass-less modes which
lead to large finite size effects of physical quanti-
ties. We have therefore performed a careful analy-
sis of these effects by performing simulations on
various size lattices up to 404 number of points.
Hence we have about O(10 Million) degrees of
freedom in the problem. The data shown in fig. 1
are then obtained after an extrapolation to an infi-
nite volume is performed.
In fig. 1, the area between the lower and the up-
per Higgs boson mass bounds gives directly the
allowed range of Higgs boson masses consistent
with the electroweak standard model. However, the
graph can also be interpreted in an alternative way:
if we assume that the Higgs boson mass has been
determined experimentally at the LHC, we can di-
rectly read off the maximal value of the cut-off up
to which the standard model is valid. For example,
if the Higgs boson mass would be found at around
600 GeV, the maximal cut-off is about 1.5 TeV. Re-
alizing that the value of the cut-off is just a measure
for the scale where new physics beyond the stan-
dard model has to appear, such a scenario would
lead then to the exciting conclusion that a new kind
of physics will be detected at the LHC.
We conclude this contribution by mentioning that
we presently investigate the resonance parameters
of the Higgs boson which will provide additional in-
formation on the Higgs sector and which is another
important information for Higgs boson searches at
the LHC. In addition, we are looking at effects of a
possible heavy 4th quark generation on the Higgs
boson mass bounds. First results [4] indicate that
while the upper Higgs boson mass bound is only
shifted by about 20%, the lower mass bound is
shifted almost by a factor of ten. This can provide
very stringent bounds on the mass of such a heavy
new fermion generation.
More Information
1. P. Gerhold, K. Jansen, Lower Higgs boson mass
bounds from a chirally invariant lattice Higgs-
Yukawa model with overlap fermions, JHEP
0907 (2009) 025.
2. P. Gerhold, K. Jansen, Upper Higgs boson
mass bounds from a chirally invariant lattice
Higgs-Yukawa model, JHEP 1004 (2010) 094.
3. P. Gerhold, Upper and lower Higgs boson
mass bounds from a chirally invariant lattice
Higgs-Yukawa model, PhD Thesis, HU Berlin,
[arXiv:1002.2569 [hep-lat]].
4. P. Gerhold, K. Jansen, J. Kallarackal,
Higgs boson mass bounds in the presence
of a very heavy fourth quark generation,
[arXiv:1011.1648 [hep-lat]], to appear in JHEP.
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Der Quark-Gluon-Phasenu¨bergang der hadronischen Materie
Twisted Mass-Gitter-QCD bei endlicher Temperatur
M. Mu¨ller-Preussker (fu¨r die tmfT-Kollaboration),
Humboldt-Universita¨t zu Berlin, Institut fu¨r Physik
Kurzgefasst
• Das Verhalten hadronischer Materie unter extre-
men Bedingungen, bei hoher Temperatur oder
hoher Baryondichte, stellt weltweit einen wich-
tigen Forschungsschwerpunkt der Elementar-
teilchenphysik dar. Entsprechende experimen-
telle Untersuchungen werden an den großen
Beschleuniger- bzw. Detektoranlagen – RHIC
am Brookhaven National Laboratory, LHC am
CERN, Genf und zuku¨nftig FAIR bei der GSI
Darmstadt – durchgefu¨hrt.
• Man geht davon aus, dass der U¨bergang von ei-
nem Quark-Gluon-Plasma in Zusta¨nde, bei de-
nen die Quarks und Gluonen in Hadronen (Pro-
ton, Neutron,...) gebunden sind, in fru¨hen Sta-
dien des Universums durchlaufen wurde. Quark-
Gluon-Zusta¨nde sollten auch in kosmischen Ob-
jekten extrem hoher Massendichte wie in Neutro-
nensternen “eingefroren” sein.
• Fu¨r hadronische Materie unter experimentell bis-
her nicht erreichten Bedingungen gibt es ei-
ne Reihe von Modellaussagen. Rechnungen
from first principles erlaubt allein die auf ei-
nem raum-zeitlichen Gitter diskretisierte Quan-
tenchromodynamik (QCD) als Theorie der star-
ken Wechselwirkungen zwischen Quarks und
Gluonen. Sie gestattet es, die (pseudo-) kri-
tische U¨bergangstemperatur Tc und die Zu-
standsgleichung im thermodynamischen Gleich-
gewicht vorherzusagen. Die dafu¨r notwendigen
Simulationen sind extrem aufwa¨ndig und ver-
langen meist eine Extrapolation zu physikalisch-
realistischen Werten, insbesondere der Massen
der up- und down-Quarks.
• Im vorliegenden Projekt werden die Tempera-
tur Tc fu¨r den U¨bergang und die Zustandsglei-
chung im Rahmen einer speziellen Gitterdiskreti-
sierung der QCD – derWilson-twisted mass (tm)-
Formulierung der fermionischen Freiheitsgrade
– bestimmt. Diese Formulierung zeichnet sich
durch eine automatische Verbesserung hinsicht-
lich der Unterdru¨ckung der Diskretisierungsfehler
aus.
• Als erster Schritt der Untersuchungen war
das komplizierte Phasendiagramm der tm-Gitter-
QCD aufzukla¨ren. Inzwischen konnte Tc fu¨r drei
Werte der Pionmasse bestimmt werden.
Die tmfT-Kollaboration (“twisted mass at finite tem-
perature” – Mitglieder sind derzeit F. Burger, E.-M.
Ilgenfritz, M. Kirchner und M. Mu¨ller-Preussker,
Humboldt-Universita¨t zu Berlin; C. Urbach, Rheini-
sche Friedrich-Wilhelms-Universita¨t Bonn; O. Phi-
lipsen und L. Zeidlewicz, Goethe-Universita¨t Frank-
furt und M.-P. Lombardo, Laboratori Nazionali di
Frascati dell’ INFN, Italien) untersucht das ther-
mische Verhalten der hadronischen Materie unter
voller Beru¨cksichtigung der dynamischen Fermion-
Freiheitsgrade im Rahmen der gitter-diskretisierten
Quantenchromodynamik. Dazu werden Simula-
tionen mit Hilfe der Hybrid-Monte-Carlo-Methode
durchgefu¨hrt. Das Ziel ist die Berechnung ver-
schiedener physikalischer Gro¨ßen wie Polyakov-
Loop, Quark-Kondensat, Pionnorm, pseudo-
skalare Abschirmla¨nge als Funktion der Tempe-
ratur, um die Temperatur des U¨bergangs bzw.
Crossover und letztlich die thermodynamischen
Zustandsgleichungen bestimmen zu ko¨nnen. Da-
bei sind mo¨glichst realistisch kleine Werte der
Pion- bzw. der up- und down-Quarkmassen zu
erreichen. Die tmfT-Kollaboration hat zur Diskreti-
sierung der fermionischen Felder die sogenannte
Wilson-tm-Formulierung gewa¨hlt. Diese Diskreti-
sierung des QCD-Wirkungsfunktionals stellt einen
alternativen Zugang zu anderen bislang untersuch-
ten Formulierungen dar, die vor allem verbesserte
Staggered- und Wilson-clover improved-Fermion-
Wirkungen benutzen. Die Wilson-tm-Formulierung
ist in Simulationen der European Twisted Mass
Collaboration (ETMC) bei der Temperatur T = 0
seit la¨ngerem erfolgreich im Einsatz und gut ver-
standen. Die tmfT-Kollaboration kann auf Ergebnis-
sen der ETMC zur Kalibrierung der verwendeten
Parameter aufbauen.
Detaillierte Voraussagen u¨ber die Crossover-
Natur des U¨bergangs sowie zur Temperatur-
abha¨ngigkeit von Druck und Energiedichte fu¨r den
Fall von zwei und drei leichten Quark-Flavour-
Freiheitsgraden konnten von anderen Autoren mit
Hilfe der Staggered- und der clover improved-
Fermionen gewonnen werden. Die Resultate er-
wiesen sich dabei als quantitativ wie auch qualita-
tiv stark abha¨ngig von Gitterdiskretisierungseffek-
ten und den erreichten Werten der Pionmasse.
Hieraus leitet sich die Notwendigkeit ab, zum
einen bei mo¨glichst kleinen Quark- und Meson-
massen sowie bei hinreichend großen Gittervolu-
mina zu simulieren, und zum anderen aber auch
eine Gitter-Formulierung zu verwenden, die es er-
laubt, physikalische Observablen ohne Diskretisie-
rungsfehler niedrigster Ordnung in der Gitterkon-
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Abbildung 1: Phasendiagram der Gitter-QCD bei endlicher Temperatur fu¨r eine Gitterapproximation mit twisted
mass-Fermionen
stanten a zu bestimmen. Wa¨hrend das Erfu¨llen
der ersten Bedingung unumga¨nglich einen hohen
Rechenaufwand bedeutet, kann die zweite durch
die Verwendung der Wilson-tm-Fermionen effizi-
ent umgesetzt werden (sogenannte automatische
O(a)-Verbesserung).
Die erforderlichen explorativen Studien [1] des
relativ komplizierten Phasendiagramms der tm-
Gitter-QCD mit zwei flavour-Freiheitsgraden (Nf =
2) bildeten den ersten Teil des Projektes (siehe
Abb. 1 und [2]).
Aufbauend auf diesen Ergebnissen, gewonnen
auf Gittern der Ausdehnung N3s × Nt mit Ns =
16, 24 und Nt ≡ 1/(aT ) = 8, haben wir Si-
mulationen bei kleineren up-, down-Quarkmassen
und somit notwendigerweise auf gro¨ßeren Gittern
(Ns = 32, Nt = 10, 12) durchgefu¨hrt. Auf die-
se Weise waren wir nach ersten Machbarkeitsstu-
dien und einem Nachweis der automatischenO(a)-
Verbesserung [3] in der Lage, die Temperatur des
U¨bergangs fu¨r drei verschiedene Werte der Pion-
masse zwischen 300 MeV und 500 MeV zu bestim-
men. Dies erlaubt eine Extrapolation zum physika-
lischen Punkt bei 140 MeV. Der Einfluss der Gitter-
diskretisierung erwies sich dabei als relativ klein.
Erste Ergebnisse wurden in [4] publiziert.
Es besteht im weiteren die Absicht, die Si-
mulationen auf den realistischen Fall der Nf =
2 + 1 + 1 dynamischen Fermionfreiheitsgrade der
up-, down-, strange- und charm-Quarks auszudeh-
nen, mit dem Ziel, auch dafu¨r die Temperatur-
abha¨ngigkeit physikalischer Gro¨ßen wie z.B. der
Energiedichte und des Druckes zu berechnen.
Mehr zum Thema
1. E. M. Ilgenfritz, K. Jansen, M.P. Lombardo,
M. Mu¨ller-Preussker, M. Petschlies, O. Philip-
sen, L. Zeidlewicz, PoS LAT2008, 206 (2008),
arXiv:0809.5228 [hep-lat].
2. E.-M. Ilgenfritz, K. Jansen, M.P. Lombardo,
M. Mu¨ller-Preussker, M. Petschlies, O. Phi-
lipsen, L. Zeidlewicz, Phys. Rev.D80, 094502
(2009), arXiv:0905.3112 [hep-lat].
3. M. Mu¨ller-Preussker, E.-M. Ilgenfritz, K. Jan-
sen, M.P. Lombardo, O. Philipsen, L. Zeid-
lewicz, M. Kirchner, M. Petschlies, D. Schul-
ze, C. Urbach, PoS LAT2009, 266 (2009), ar-
Xiv:0912.0919 [hep-lat].
4. F. Burger, E.-M. Ilgenfritz, M. Kirchner,
M.P. Lombardo, M. Mu¨ller-Preussker, O. Philip-
sen, C. Urbach, L. Zeidlewicz, arXiv:1009.3758
[hep-lat], to appear in PoS LAT2010, (2010).
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Fundamental Constants of Quantum Chromo Dynamics:
a multiscale problem.
Precision charm physics with Nf = 2 dynamical quarks
R. Sommer, U. Wolff, NIC, DESY; Humboldt-
Universita¨t zu Berlin, Institut fu¨r Physik
Abstract
• The Standard Model is our theory of subatomic
physics, validated down to very small distances.
It comprises Quantum Chromo Dynamics (QCD)
describing the strong interaction.
• Some of the fundamental constants of Nature
are associated with QCD: the strong coupling
constant αs and the masses of the quarks,
mu, . . . ,mt, indicated in the Figure.
• We simulate QCD using a finite size technique
to cover the multiple scales of the theory and
relate its fundamental constants to experimental
observables, such as the mass of the proton.
• Our project is part of the international ALPHA
collaboration programme and the data sets are
coordinated within the CLS consortium [1].
Over the last few decades, particle physicists have
explored the fundamental forces down to distance
scales of ≈ 10−18m. It was found that the experi-
mental observations are described to very high ac-
curacy by a theory which is known as the Standard
Model of particle physics.
The Standard Model describes the interactions
of the fundamental constituents of matter through
electromagnetic, weak and strong forces in terms
of three different quantum gauge theories. It does
so very accurately and in terms of very few funda-
mental constants of Nature. Apart from the math-
ematical simplicity of its basic equations it was es-
sential for the success of the Standard Model that
the forces involved are mostly relatively weak at
the typical energy transfers in particle physics scat-
tering experiments of about 10 − 100GeV.2 The
strengths of the interactions are characterized by
so-called coupling constants. When the forces are
weak, the predictions of the theory can be worked
out in terms of an expansion in powers of these
coupling constants, a procedure known as pertur-
bation theory. For instance, in Quantum Electrody-
namics (QED), the quantum gauge theory describ-
ing the interactions between electrons and pho-
tons, the coupling constant is the well-known fine
structure constant α ≈ 1/137. Its smallness guar-
antees that only a few terms in a power series are
sufficient in order to predict physical quantities with
high precision.
The gauge theory for the strong force is QCD,
where quarks and gluons assume the roˆles of the
electrons and photons of QED. Quarks are the con-
stituents of the more familiar proton and neutron.
The coupling constant of QCD, αs, then character-
izes the strength of the interaction between quarks
and gluons. One important property of all coupling
“constants” in the Standard Model is that they de-
pend on the energy transfer µ in the interaction pro-
cess. In this sense they are not really constant,
and one usually refers to them as couplings that
“run” with the energy scale. At µ ≈ 100GeV the
strong coupling constant has been determined as
αs ≈ 0.12. Although this is much larger than the
fine structure constant of QED, perturbation theory
still works well. However, if the energy scale µ is
decreased from 100GeV the value of αs increases.
In fact, at µ ≈ 1GeV it becomes so large that per-
turbation theory cannot be relied upon any more.
It is then obvious that particle theorists require a
tool which is able to deal with large values of αs. A
non-perturbative method is needed to work out the
predictions of QCD in this situation.
The simple and elegant theory of QCD is for-
mulated in terms of quarks and gluons. Yet what
is observed in experiments at low energies, say,
µ<∼1GeV are protons, neutrons, π-mesons and
many other particles, all known as hadrons. In fact,
a striking property of QCD is “confinement”, which
means that quarks and gluons cannot be produced
in experiments.
Computer simulations of QCD formulated on a
discrete lattice of space-time points allow for a non-
perturbative treatment of the theory in the low-
energy regime. As usual when compute grids
come into play, one must extrapolate the answers
to the continuum limit by studying sequences of
progressively finer discretizations. In addition com-
puters demand the enclosure of space-time into a
finite region which is an approximation that has to
be controlled. In such simulations it is natural to
use a few hadron masses as input to tune the free
parameters in lattice QCD and to then predict the
rest.
To establish a unified description for all ener-
gies we need to relate the input parameters of per-
turbative QCD and of lattice QCD to each other.
2In particle physics it is customary to use “natural units” where the speed of light c and Planck’s constant h¯ are set to one, and
energies as well as masses are given in GeV. As an orientation note that mproton ≈ 1GeV, where 1GeV = 1.602 · 10−7 J.
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Figure 1: Large range of energy (µ) scales in lattice QCD, where shaded areas refer to quark mass values (in the
so-called MS scheme) quoted by the Particle Data Group. Red marks indicate the pion, the D- and the
B-meson mass. The perturbative domain is above µ = 10GeV. It is distinct from the white region covered
by typical grids used to describe hadrons.
This is a difficult problem, because it requires non-
perturbative control and the simultaneous handling
of a hadronic and a much higher energy scale
with both of them discretized finely enough. The
ALPHA-collaboration is devoted to an uncompro-
mising solution of this issue with innovative meth-
ods. To this end we have developed a by now well-
known recursive finite size scaling technique.
The decisive idea of that method is to consider
a sequence of deliberately finite sized and partially
even small boxes (‘femto universe’) with QCD in-
side. The smallest system is such that — due to
Heisenberg’s uncertainty relation — it can be re-
lated by perturbative QCD to high energy scatter-
ing in an infinite volume. Then successive boxes
differ by scale factors of two only and are related to
each other by taking the continuum limit of simula-
tions. Eventually one arrives at a large box which is
related with hadrons in lattice QCD. In this way the
multi-scale problem is circumvented and a physi-
cal scale ratio is implemented that grows exponen-
tially with the number of steps. In terms of the Fig-
ure, one starts with a high energy from the right,
and then moves recursively to the left by factor two
rescaling steps, until a scale suitable for hadrons
is reached. This method is clearly involved, but
in contrast to simpler approaches which typically
compromise with the multiple scales handled on
single lattices it is more amenable to systematic
improvement and error control. Its application to
QCD is now far advanced [3],[2], for instance a sys-
tematic improvement of the discretization has been
implemented.
In this particular project we focus on a precision
determination of the mass mc of the charm quark
and, in a first stage, only the lightest of the quarks
are fully incorporated in the simulations (Nf = 2).
The other quarks are treated in the so-called va-
lence approximation. A special challenge has to
be faced when simulating the charm quark. Its
mass around 1GeV puts it close to the upper end
of the white area in the Figure given by the ultra-
violet cutoff ΛUV = a
−1. Cutoff effects of order
m2a2 are then relevant and have to be carefully
extrapolated away. We therefore studied lattices
with as small a discretization length as possible. In
this effort we encountered unforeseen algorithmic
problems, which required a dedicated study. They
are now understood to be no major hurdle on the
way to precise answers [4]. We are thus ready to
determine mc in the Nf = 2 theory and we will
also investigate the decay Ds → l νl. In this decay
a tension has existed between the experimentally
observed rate and the Standard Model prediction.
The latter depends on the so-called decay constant
FDs , which we will compute precisely through lat-
tice QCD simulations.
The result will be either another precision test of
the Standard Model or a hint for particles or inter-
actions not discovered directly as yet.
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B840, 114-128 (2010).
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The beauty of particle physics
B-physics from lattice QCD
A. Shindler (for the European Twisted Mass
Collaboration), Humboldt Universita¨t zu Berlin, In-
stitut fu¨r Physik
Abstract
• Weak decays of hadrons containing heavy
quarks are important sources of information to
investigate the nature of elementary particle in-
teractions.
• The simple structure of the weak interactions is
obfuscated by the high complexity of strong inter-
actions that need a non-perturbative treatment.
• A Euclidean space-time lattice is the only frame-
work in order to address these issues and to
study the theory of strong interaction: Quantum
Chromodynamics (QCD).
• These simulations are computationally very de-
manding and require several thousands of CPU
cores.
In nature there are four fundamental forces or
interactions. Three of them (strong, weak and
electromagnetic) are described by the Standard
Model (SM). Within the SM there are six flavours
of quarks (u,d,s,c,b,t), which interact among them-
selves. The nature of elementary particle interac-
tions has always been investigated studying the
rich phenomenology of weak decays and nowa-
days important sources of informations are weak
decays of hadrons, composite particles made of
quarks, containing the b quark. In the SM, the
Cabibbo-Kobayashi-Maskawa (CKM) matrix is a
unitary matrix which contains information on the
strength of flavour-changing weak decays. Techni-
cally, it specifies the mismatch of quantum states of
quarks when they propagate freely and when they
take part in the weak interactions. It is of utmost im-
portance in the understanding of CP violation. The
study of weak decays of hadrons containing the b
quark allows to test the unitarity of the Cabibbo-
Kobayashi-Maskawa (CKM) matrix and to deter-
mine directly the weak mixing angles. Hopefully,
this will provide some hints about New Physics be-
yond the Standard Model.
The structure of weak interactions in the Stan-
dard Model is rather simple. According to the struc-
ture of the interaction, weak decays of hadrons can
be divided into three classes: leptonic decays, in
which the quarks of the decaying hadron annihi-
late each other and only leptons appear in the final
state; semi-leptonic decays, in which both leptons
and hadrons appear in the final state; and non-
leptonic decays, in which the final state consists
of hadrons only. Representative examples of these
three types of decays are shown in the left plot of
fig. 1.
In hadrons quarks interact among themselves
also exchanging the mediator of the strong in-
teraction, the gluon. At the moment there is a
huge body of experimental evidence that the theory
which describes the interaction between quarks
and gluons is Quantum Chromodynamics (abbre-
viated as QCD). QCD enjoys two peculiar and
counter-intuitive properties: asymptotic freedom
and confinement. Confinement is the phenomenon
for which at very large distances the strength of
the interaction between the quarks increases. As
a consequence the quarks are bound in compos-
ite particles called hadrons, which are classified
into baryons (e.g. the proton or the neutron), and
the unstable mesons (e.g. pions, kaons, D or B
mesons). This confinement property of the strong
interaction is the reason why quarks in nature have
never been observed in isolation.
In fact the simple quark-line graphs shown in the
left plot of fig. 1 are a gross oversimplification of the
real situation. As an example, a more realistic pic-
ture of a non-leptonic decay is shown in the right
plot of fig. 1. The complexity of strong interactions
renders the study of these processes highly non-
trivial, and not suitable to a perturbative treatment.
The only known way to deal with strong interactions
at low energies is to study QCD on a Euclidean
space-time lattice: lattice QCD. Lattice QCD is
a technique which allows to access a whole set
of physically relevant quantities in a region where
confinement is at work, and which would be inac-
cessible by any other theoretical mean. The lattice
can be naturally mapped on a grid of CPUs and the
local nature of the interaction is suitable to be sim-
ulated with stochastic methods on supercomputers
containing thousands of CPU cores.
From the experimental side, over the last
decade, a lot of information on heavy-quark decays
has been collected in B-factories and in the years
ahead LHC will continue to provide a wealth of
new results. The experimental progress in heavy-
flavour physics has been accompanied by a signif-
icant progress in theory, which was related to the
discovery of heavy- quark symmetry, the develop-
ment of the Heavy-Quark Effective Theory (HQET).
In recent years different ideas have been proposed
in order to combine HQET with lattice QCD. This
project deals with one of these proposals. More
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Figure 1: Left plot: examples of leptonic (B− → τ−ν¯τ ), semi-leptonic (B¯
0 → D+e−ν¯e), and non-leptonic
(B¯0 → 5D+pi−) decays of B mesons. Right plot: More realistic representation of a non-leptonic de-
cay.
specifically it concentrates on a precise compu-
tation of the b-quark mass and the so called B-
mesons decay constants which are the single pa-
rameters parametrizing bound-state effects in lep-
tonic decays.
One of the reasons why HQET is a very impor-
tant tool is that at present, due to computer limi-
tations, it is not possible, to work directly with the
heaviest quarks (as the b-quark) propagating on
the simulated lattice. We have devised a method,
to overcome this difficulty which makes use of par-
ticular ratios of physical quantities computed at
slightly different values of relativistic heavy quark
masses. This novel approach to B-physics re-
moves completely all the uncertainties on the static
point results which are needed in standard Heavy
Quark Effective Theory (HQET) inspired methods.
We plan to compute the b-quark mass and the
pseudoscalar decay constants fB and fBs with
high precision. We also plan to start an investiga-
tion for the determination of the masses of baryons
containing at least one heavy quark. When one
performs QCD computation on a space-time lattice
one has to specify in what way the QCD interac-
tion is modified by the presence of a discrete lat-
tice. There are several ways to define QCD on a
lattice and they all differ by the so-called discretiza-
tion errors or lattice spacing effects. If we have an
hypercubic lattice with spacing a discretization er-
rors are in principle at least of O(a). If one chooses
appropriately the way to describe QCD on a lattice
one can try to reduce these errors to be smaller,
e.asg. of O(a2). This is very important since the
rate with what we reach the continuum QCD the-
ory, i.e. sending a→ 0, is much faster. This implies
that at finite a the results do not differ substantially
to the continuum QCD results giving us confidence
when performing the extrapolation to a = 0.
We have used a way to describe QCD on an hy-
percubic lattice called Wilson twisted mass. This
particular lattice theory has the advantage of en-
suring and automatic removal of all the leading
O(a) lattice spacing corrections to all the physical
quantities at the price of a single non-perturbative
tuning of one of the parameters present in the the-
ory.
With our approach we have already published
on JHEP results obtained with a feasibility study
and they are very encouraging [1]. They compare
nicely with the state of art calculations today avail-
able in the literature as well as with Particle Data
Group (PDG) numbers.
The precision of our first results published on
JHEP is still not comparable with recent theoret-
ical and experimental determinations. To fill this
gap in this project we propose to improve in sev-
eral technical aspects of our computation in order
to be competitive with the best experimental deter-
minations and to contribute in the search for New
Physics beyond the SM.
More Information
1. B. Blossier et al. [ETM Collaboration]: “A pro-
posal for B-physics on current lattices, JHEP
1004 (2010) 049 [arXiv:0909.3187 [hep-lat]].
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Habitabilita¨t von Super-Erden: Gibt es eine Erde 2.0?
Skalierungsgesetze fu¨r die Manteldynamik in Exoplaneten
J. Oberst, L. Noack, Institut fu¨r Geoda¨sie und
Geoinformationstechnik, Technische Universita¨t
Berlin
Kurzgefasst
• Die Habitabilita¨t eines Planeten ha¨ngt von ver-
schiedenen Faktoren wie Klima und Plattentek-
tonik ab.
• Wir nutzen 2D und 3D Konvektionsmodelle, wel-
che Auskunft u¨ber dynamische Vorga¨nge im In-
neren eines Planeten liefern, jedoch sehr zeit-
aufwa¨ndig sind.
• Aus den Konvektionsmodellen leiten wir Skalie-
rungsgessetze fu¨r 1D Modelle ab.
• Planeten von großer Masse sind im Inneren ei-
nem hohen Druck ausgesetzt, der untere Mantel
stagniert (genannt Low-Lid) und nimmt nicht an
der Konvektion teil.
• Der Druck hat einen großen Einfluss auf das
gesamte Konvektionsverhalten und die Platten-
tektonikwahrscheinlichkeit sowie die Ausgasung
durch Vulkanismus, was wiederum Konsequen-
zen fu¨r das Klima hat.
Seit einigen Jahren bescha¨ftigt sich die Astrophy-
sik mit der Suche nach einem habitablen Planeten
außerhalb unseres Sonnensystems, d.h. einem
Planeten, der die Fa¨higkeit besitzt erda¨hnliches
Leben zu beherbergen. Fu¨r die Habitabilita¨t eines
Planeten (zumindest fu¨r komplexes Leben) wird die
Existenz von Plattentektonik meist als Grundvor-
aussetzung angenommen. Durch die Erneuerung
der Oberfla¨che wird zum Einen das Treibhausgas
CO2 der Atmospha¨re, welches in Sedimenten ge-
bunden wird, dem Mantel zuru¨ckgefu¨hrt und da-
her das Klima stabilisiert. Der Mantel ku¨hlt außer-
dem dank des Materialtransports aus dem Plane-
teninneren an die Oberfla¨che sehr effektiv ab. Dies
tra¨gt auch dazu bei, dass ein Magnetfeld entstehen
kann bzw. beibehalten werden kann.
Fu¨r Modelle zur Simulation der Mantelkonvekti-
on eines Planeten ist die Umsetzung der Platten-
tektonik mit realistischen Parametern heute noch
nicht zufriedenstellend realisierbar. Es ist jedoch
mo¨glich, erda¨hnliche Referenzmodelle zu definie-
ren und Tendenzen anhand von Parametervariatio-
nen zu studieren. Diese Ergebnisse ko¨nnen Auf-
schluss daru¨ber geben, ob die Wahrscheinlich-
keit, auf einer Super-Erde mit mehreren Erdmas-
sen Plattentektonik zu erhalten, ho¨her oder nied-
riger ist als bei einem Planeten von einer Erd-
masse. Abbildung 1 zeigt die vorla¨ufigen Ergeb-
nisse aus unserem Projekt bezu¨glich der Tendenz
der Plattentektonik abha¨ngig von Zeit und Masse
[1]. Massereiche Planeten haben aufgrund des ho-
hen Drucks einen stagnierenden unteren Mantel,
so dass die Plattentektonikwahrscheinlichkeit mit
der Masse abnimmt. Kleine oder kalte Planeten
ko¨nnen ebenfalls keine Plattentektonik entwickeln,
da die Konvektion im Mantel zu schwach ist.
Fu¨r die Simulation und Abscha¨tzung der Habita-
bilita¨t eines extrasolaren Planeten werden aus den
dreidimensionalen Mantelkonvektionsmodellen all-
gemein gu¨ltige Gesetze, die so genannten Ska-
lierungsgesetze, hergeleitet. Diese ko¨nnen dann
von eindimensionalen parametrisierten Modellen
benutzt werden. Der Vorteil dieser Modelle liegt
in dem niedrigen Anspruch an Rechenressourcen,
weshalb sie bis heute von vielen Forschern be-
nutzt werden. Einfache Skalierungsgesetze wur-
den bereits in den letzten Jahrzehnten fu¨r kleine
bis erdgroße Planeten hergeleitet. Fu¨r masserei-
chere Planeten ko¨nnen diese Skalierungsgesetze
nicht mehr benutzt werden. In unserem Projekt lei-
ten wir allgemein anwendbare Skalierungsgeset-
ze her. Bei druckabha¨ngigen Rheologien scheint
ein simples globales Skalierungsgesetz nicht aus-
reichend zu sein, da sich die Abha¨ngigkeiten von
Geschwindigkeit und Wa¨rmetransport stark mit der
Tiefe vera¨ndern und nicht global beschrieben wer-
den ko¨nnen. Eine besondere Rolle spielt dabei der
untere Mantel, welcher bei sehr massereichen Pla-
neten in einem rein konduktiven Regime ist, was
von uns Low-Lid genannt wird [2]. Wir konnten be-
reits zeigen, dass ein Low-Lid entsteht, wenn die
Viskosita¨t mit der Tiefe um den Faktor 105 zunimmt
[2]. Interessanterweise wurde bereits eine gleiche
Klassifikation fu¨r die Lithospha¨re (stagnierendes
oberes Lid) festgelegt. Es ist u¨berraschend, dass
die Lithospha¨re und das Low-Lid eine a¨hnliche
Abha¨ngigkeit von der Viskosita¨t aufzeigen, ob-
wohl die Lithospha¨re durch die kalten Ober-
fla¨chentemperaturen entsteht, wa¨hrend das Low-
Lid durch den hohen Druck an der Kern-Mantel-
Grenze gebildet wird.
Ein weiterer Schwerpunkt des Projektes liegt auf
dem Vergleich zwischen dem exponentiellen Arr-
henius Gesetz fu¨r die Berechnung der Viskosita¨t
im Mantel und einer stark vereinfachten, jedoch
sehr beliebten Viskosita¨tslinearisierung, der Frank-
Kamenetskii (FK) Approximierung. Diese Approxi-
mierung entsteht durch eine einfache Anwendung
der Taylor-Reihenentwicklung um einen vorher be-
stimmten Linearisierungspunkt (an dem die Ap-
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Abbildung 1: Tendenz (P; engl. propensity) der Plattentektonik auf Super-Erden abha¨ngig von Zeit (t) und Masse
(M).
proximierung exakt ist) und reduziert den Visko-
sita¨tskontrast im Mantel. Bisher wurde diese Ap-
proximierung jedoch nur fu¨r temperaturabha¨ngige
Rheologien hergeleitet. Entweder wurde der Druck
vernachla¨ssigt, oder der Druck wurde in die einfa-
che temperaturabha¨ngige Approximierung einge-
setzt, was zu falschen Ergebnissen fu¨hrt. Oder die
Effekte der Druckabha¨ngigkeit wurden einfach ge-
raten. Wir konnten zeigen, dass fu¨r die Benutzung
eines realistischen Druckes bei einigen Simulatio-
nen die Approximierung nicht benutzbar ist. Wir ha-
ben jedoch eine neue FK Approximierung ho¨herer
Ordnung hergeleitet. Sie fu¨hrt in allen untersuchten
Fa¨llen zu der gewu¨nschten Genauigkeit und beha¨lt
die Vorteile der FK Approximierung (kleiner Vis-
kosita¨tskontrast im Mantel) bei [3]. Die Herleitung
der Skalierungsgesetze fu¨r temperatur- und druck-
abha¨ngige Rheologien ist daher unabha¨ngig von
dem benutzten Viskosita¨tsgesetz, falls die komple-
xere FK Approximierung benutzt wird.
Weitere ga¨ngige Vereinfachungen bei der Si-
mulation der Mantelkonvektion sind die Ver-
nachla¨ssigung der Kompressibilita¨t des Mantel-
gesteins sowie die Reduktion eines nichtlinearen
Kriechverhaltens des Gesteins im oberen Man-
tel auf eine Newtonsche Rheologie, bei der die
Viskosita¨t des Mantels spannungsunabha¨ngig be-
rechnet wird. Skalierungsgesetze wurden bisher
lediglich fu¨r inkompressible und meist Newton-
sche Rheologien hergeleitet. Diese Vereinfachun-
gen sind fu¨r Planeten inakzeptabel, welche gro¨ßer
als die Erde sind. Die Skalierungsgesetze werden
daher im Rahmen unseres Projektes an realisti-
schere Gegebenheiten angepasst, die nichtlineare
Rheologie wird am Planeten Merkur [4] getestet.
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Nanostructures for biosensing devices
Functionalization of semiconductor nanowires
A.L. da Rosa, N.H. Moreira, Th. Frauenheim,
Universita¨t Bremen
Abstract
• Tailored nanodevices with a specific functionality,
or combining various functionalities, can be de-
signed by capping the surface of nanostructures
with organic molecules.
• The design of such devices with optimal perfor-
mance requires a deep understanding of their
physical properties such as the investigation of
surface defects and surface functionalization.
• In this project we employ first principles density
functional theory to design hybrid semiconductor
nanostructures with specific functionality via sur-
face modification and doping.
• Equilibrium structures of semiconductor
nanowires functionalized with organic molecules
are investigated. We propose optimal anchor
groups for functionalization of these wires.
There is considerable technological interest in
combining organic molecules with semiconductor
nanostructures in order to obtain hybrid materi-
als with novel properties, which includes highly
specific sensors and new multifunctional devices.
Nanostructured materials have large surface-to-
volume ratios which offer a unique possibility of
enhanced sensitivity and selectivity. Chemical
species introduced onto the surface of such nanos-
tructures could then be employed to create novel
hybrid multi-functional devices. Nowadays, the
used sensing devices require large complexity and
time-consuming sample preparation and offer lim-
ited sensitivity. Compared to two-dimensional pla-
nar devices, where binding to the surface leads to
depletion or accumulation of charge carriers only
on the surface region, the charge accumulation
or depletion in the one-dimensional nanostructures
takes place in the bulk region of the structure,
which gives rise to large changes in their electrical
properties. Such a feature is particularly desirable
for rapid and real time detection of biomolecules
and proteins. One of the crucial aspects for the re-
alization of such hybrid systems is the understand-
ing of the semiconductor/organic interface.
ZnO can offer many advantages, such as
good conductivity, many transport channels at the
nanoscale, excellent chemical stability and bio-
compatibility. Surface modification of ZnO nano-
structures should provide immobilization of further
attached biological or organic molecules through
covalent binding. Due to the complexity of the sys-
tems, it is not always straight forward to obtain all
aspects of ZnO/organic interface by experimental
characterization. In this context, density functional
calculations are a powerful tool for the quantitative
interpretation of experiments, and can help to de-
termine the most stable binding groups, the geom-
etry of the adsorbed molecules as well the elec-
tronic and electrical properties of the ZnO/organic
system.
We employ density-functional theory based
methods, including first-principles and tight-binding
approaches to investigate structural and electronic
properties of hybrid ZnO/organic nanowires. We
have investigated the chemical interactions be-
tween ZnO nanowire facets and several organic
functional groups. Moreover we have investigated
dopants in ZnO wires for spintronics applications.
We have demonstrated the covalent function-
alization of (1010)-ZnO surfaces with carboxylic
acids. We have found two thermodynamically sta-
ble surface configurations: a monolayer cover-
age with a bidentate chelating ligand and a half-
monolayer coverage with a bidentate bridging lig-
and (as shown in Fig.1). In both cases, the elec-
tronic band structures show the presence of co-
valent surface/adsorbate interactions. Besides, a
nonbonding carboxylate character is verified for the
bidentate adsorbate[2],[4].
Besides we have calculated the atomic relax-
ations and formation energies for neutral and
charged defects using an empirical potential align-
ment procedure. Oxygen vacancies and zinc in-
terstitials have been found the lowest energy de-
fects under Zn-rich conditions, with oxygen intersti-
tials and zinc vacancies favored under O-rich con-
ditions. Most defects have been found favorable
on the surface of the wire, with exception of the
charged oxygen interstitials, which prefer inner po-
sitions to allow a better charge accommodation ob-
served there. Besides, we have also investigated
the interaction between oxygen vacancies and car-
boxylic acids, demonstrating that an oxidation-
reduction reaction may explain the suppression
of green luminescence bands experimentally ob-
served for organic-coated ZnO nanowires[1].
Finally we investigate the formation energies,
electronic structure, and magnetic properties of N
impurities in ZnO nanowires. While the subsurface
position is the preferential site for the N dopants
in bare nanowires, upon hydrogen passivation N
atoms segregate to surface sites. Additionally we
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Figure 1: The stability of acetic acid on ZnO (1010) surfaces. The picture on the left shows the surface phase
diagram for the most stable structures. The picture on the right shows the optimized geometries for
CH3-COOH on ZnO(1010).
show that the defect levels in these ultra-thin wires
are deeper than the ones in bulk ZnO, suggesting
strong quantum dimensional effects. Finally we in-
vestigate the possibility of ferromagnetism induced
by N in ZnO nanowires. Our spin-polarized calcula-
tions show that, although N introduces a small net
magnetic moment in ZnO, the interaction between
N dopants is weak and strongly dependent on the
N position[3].
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Heisser Tanz
Verschmelzung von Neutronensternen
C. La¨mmerzahl, S. Rosswog, Universita¨t Bre-
men, Jacobs University Bremen
Kurzgefasst
• Doppelsternsysteme aus Neutronensternen sind
Laboratorien fu¨r Physik unter extremsten Bedin-
gungen.
• Sie sind starke Quellen von Gravitationswellen,
die man in naher Zukunft zu detektieren hofft.
• Ihre Verschmelzung ist vermutlich verantwortlich
fu¨r einige der leuchtkra¨ftigsten Explosionen im
Universum seit dem Urknall.
Die Entwicklung von Sternen vollzieht sich in Stadi-
en a¨hnlich denen eines menschlichen Lebens. Am
Beginn steht die Geburt eines Sternes durch den
Gravitationskollaps einer interstellaren Gaswolke.
Der Kollaps wird gestoppt, wenn der Gasdruck
im Inneren der kollabierenden Region groß genug
wird, um der Eigengravitation Paroli zu bieten: ein
’Proto-Stern’ ist geboren. U¨bersteigt die Zentral-
temperatur mehrere Millionen Grad, setzt Wasser-
stoffbrennen ein. Diese Brennphase ist die la¨ngste
in einem Sternenleben. Danach ko¨nnen sich wei-
tere Brennphasen anschließen: ist der Brennstoff-
vorrat der aktuellen Phase aufgebraucht, kommt
es zu einer Kontraktion und Temperaturerho¨hung,
die die na¨chste Brennphase einla¨utet, in der die
’Asche’ der vorherigen Phase als neuer Brenn-
stoff dient. Wie weit ein Stern in dieser Entwick-
lung kommt, ha¨ngt von seiner urspru¨nglichen Mas-
se ab. Leichte Sterne ko¨nnen bereits nach dem
Helium- oder Kohlenstoffbrennen nicht weiter kon-
trahieren, ihre Eigengravitation ist zu schwach. In
ihrem Todeskampf stoßen sie ihre a¨ußere Hu¨lle
ab, zuru¨ck bleibt ein ’planetarischer Nebel’, in des-
sen Zentrum der noch glu¨hend heiße Kern des
Sternes, ein ’Weisser Zwerg’, zuru¨ckbleibt. Ster-
ne, die etwa die achtfache Masse unserer Son-
ne u¨bersteigen, durchlaufen einer Reihe weiterer
Brennphasen bis sich ein Eisenkern im Zentrum
des Sterns gebildet hat. Eisengruppenelemente
ko¨nnen aus kernphysikalischen Gru¨nden nicht wei-
ter fusionieren, deshalb wa¨chst der zentrale Eisen-
kern bis zu einer kritische Masse, bei der er kol-
labiert. Dieser Kollaps la¨utet das finale Feuerwerk
ein, in dem der massereiche Stern sein Leben aus-
haucht: eine Supernova. Dabei zersto¨rt er einen
Großteil der Elemente, die er u¨ber seine Lebenzeit
synthetisiert hat. Zuru¨ck bleibt, abha¨ngig von der
urspru¨nglichen Sternmasse, entweder ein Neutro-
nenstern oder ein Schwarzes Loch.
Neutronensterne bestehen, wie im Namen an-
gedeutet, u¨berwiegend, aber nicht ausschliess-
lich, aus Neutronen. Diese liegen dicht gepackt,
wobei die Dichte im Neutronenstern sogar jene
in einem Atomkern u¨bersteigt. In diesem Sinne
kann man sich einen Neutronenstern als einen gi-
gantischen Atomkern vorstellen, mit einem Radi-
us von etwa 15 Kilometern und etwa dem 1.4-
fachen der Masse der Sonne. Die Physik in ei-
nem Neutronenstern ist in jeder Hinsicht extrem:
sein Gravitationsfeld kru¨mmt nach Einsteins Rela-
tivita¨tstheorie die Raumzeit, sein Magnetfeld kann
in Extremfa¨llen jenes der Erde um einen Faktor
von 1015 u¨bersteigen, und seine zentrale Dichte
u¨bertrifft alles, was in Laborexperimenten bei der
Kollision von Atomkernen erreicht werden kann,
um ein Vielfaches.
Die Mehrzahl der Sterne im Universum be-
findet sich Doppel- oder Mehrfachsystemen, ein
isolierter Stern wie unsere Sonne ist also eher
die Ausnahme denn die Regel. Um ein Doppel-
sternsystem aus zwei Neutronensternen zu for-
men, muss das urspru¨ngliche Sternensystem zwei
Supernova-Explosionen u¨berstehen. In der Mehr-
zahl der Fa¨lle wird das System von der Wucht
der Explosionen zerfetzt, aber in einigen weni-
gen Fa¨llen u¨berlebt tatsa¨chlich ein Doppelstern-
system aus zwei Neutronensternen. Momentan
sind 10 solcher Systeme bekannt. Diese stel-
len Physiklabore von unscha¨tzbarem Wert dar.
Das erste derartige System, das entdeckt wur-
de, der Bina¨rpulsar PSR 1913+16, lieferte die ers-
ten, wenn auch indirekten, Hinweise fu¨r die Exis-
tenz der von der Relativia¨tstheorie vorhergesag-
ten Gravitationswellen. Ein solches relativistisches
Bina¨rsystem emittiert Energie und Drehimpuls in
Form von Gravitationwellen, wodurch die Orbital-
bewegung langsam, aber messbar ’ermu¨det’: die
beiden Sterne spiralisieren langsam aufeinander
zu. Fu¨r den ersten Nachweis der Existenz von
Gravitationswellen wurden die Entdecker des Sys-
tems, Russel Hulse und Joseph Taylor, 1993 mit
dem Nobelpreis fu¨r Physik belohnt. Vor kurzem
haben mehrere bodengebundene Gravitationswel-
lendetektoren ihre Arbeit aufgenommen. Die viel-
versprechendsten Systeme fu¨r den ersten direkten
Gravitationswellennachweis sind Doppelsternsys-
teme aus Neutronensternen.
Gewo¨hnlich ist es sehr schwierig, die Massen
von Sternen genau zu bestimmen. Bei Doppel-
sternsystemen kann man u¨ber das Dritte Kepler-
sche Gesetz relativ einfach wenigstens die Ge-
samtmasse bestimmen. Bei relativistischen Dop-
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Abbildung 1: Kollision zweier Neutronensterne mit 1.3 und 1.4 Sonnenmassen. Farbkodiert ist die Ober-
fla¨chentemperatur in Einheiten von MeV, 1 MeV entspricht etwa 1010 Kelvin.
pelsternsystemen wie dem Doppelneutronenstern-
system PSR 1913+16, erlaubt die Messung von
zwei relativistischen Effekten die Bestimmung in-
dividueller Sternmassen. Die Massen von PSR
1913+16 konnten mit unglaublicher Pra¨zision zu
m1 = 1.4414M⊙ andm2 = 1.3867M⊙ ± 0.0002M⊙
[1] bestimmt werden (M⊙: Masse unserer Sonne).
Derartig genau bestimmte Massen bilden wichtige
Testfa¨lle fu¨r die Theorie der Materiezustandsglei-
chung jenseits von Kernmateriedichte. Solche re-
lativistischen Doppelsternsysteme stellen daru¨ber
hinaus ’Gravitationslabore’ dar, die la¨ngerfristig ei-
ne Unterscheidung zwischen der Allgemeinen Re-
lativita¨tstheorie und alternativen Gravtitationstheo-
rien erlauben ko¨nnten.
Die Emission von Gravitationswellen treibt ein
relativistisches Bina¨rsystem kontinuierlich na¨her
auf einander zu, so dass es letztendlich zu einem
Verschmelzen der beiden Neutronensternkompo-
nenten kommt. Bei einer solchen Verschmelzung
werden in Sekundenbruchteilen Gravitationsbin-
dungsenergien von etwa 1053 erg frei, mehr Ener-
gie als die Sonne seit Bestehen des Universums
ha¨tte abstrahlen ko¨nnen. Dieses Verschmelzen er-
zeugt wahrscheinlich einen sogenannten (kurzen)
Gamma-ray Burst [2], eine der leuchtkra¨ftigsten
Explosionen im Universum seit dem Urknall.
In einem solchen Verschmelzungsprozess wird
außerdem neutronenreiche Materie ins All ge-
schleudert, wobei wahrscheinlich einige der
schwersten Elemente im Universum, sogenannte
’R-Prozess’ (fu¨r ’rapid neutron capture’) Elemente,
synthetisiert werden [3].
Die Simulation eines solchen Verschmelzungs-
prozesses ist eine typische Multi-Physik Anwen-
dung: die Materiebewegung wird u¨ber (Lagran-
ge) Hydrodynamik-Gleichungen mit Eigengravitati-
on beschrieben. Daru¨ber hinaus ist es wichtig, den
von der Materie ausgeu¨bten Druck korrekt mittels
einer nuklearen Zustandsgleichung zu berechnen,
und weitere physikalische Prozesse wie Ku¨hlung
durch Neutrino-Prozesse und die dynamische Ent-
wicklung von Magnetfeldern zu beru¨cksichtigen.
All diese Physik-Module sind im Programmpaket
MAGMA [4] implementiert. Die ersten Neutronens-
ternsimulationen sind ku¨rzlich am HLRN begonnen
worden. Abbildung 1 zeigt einen ’Schnappschuß’
einer ersten Simulation der Kollision zweier Neu-
tronensterne.
Mehr zum Thema
1. J. M. Weisberg, J. H. Taylor, in: Binary Radio
Pulsars, vol. 328 of Astronomical Society of the
Pacific Conference Series, 2005.
2. Eichler et al., Nature 340 (1989) 126; Rosswog
et al., MNRAS 345 (2003) 1077
3. Lattimer & Schramm, ApJ 192 (1974) L145 ;
Freiburghaus et al., ApJ 525 (1999) L121
4. Rosswog & Price, MNRAS 379 (2007) 915
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Cosmic Magnetic Fields
Magnetic fields in galaxy clusters
C. La¨mmerzahl, M. Brueggen, Universita¨t Bre-
men
Kurzgefasst
• In this project we simulate cosmic magnetic fields
in galaxy clusters which are the largest structures
in the universe.
• Cosmic magnetic fields can be inferred from ra-
dio observations of synchrotron radiation.
• An innovative European radio telescope will yield
unprecedented insights into cosmic magnetic
fields.
• By comparing simulations performed at the
HLRN with observation we can probe plasma
physics under conditions unattainable on Earth.
For quite a while, astronomers have known that the
gas between the stars of a galaxy as well as the
cosmic medium between galaxies is magnetized,
generating giant magnetic fields that stretch over
several millions of light years. However, very litt-
le is known about their origin and the impact they
have on the development of galaxies. Very often
galaxies come in groups of hundreds to thousands
of galaxies, and these associations are called ga-
laxy clusters. Inside a cluster the space between
galaxies is filled with very hot and dilute gas. Ob-
servations with radio telescopes have shown that
this gas is magnetized and that the magnetic field
is roughly a 100.000th of the Earth’s magnetic field
(at the surface).
The key to the analysis of these magnetic fields
in outer space is the so-called synchrotron ra-
diation of electrons, which is generated by the
electrons’ orbital acceleration at near light-speed
through these magnetic fields. The electrons were
charged with the energy necessary for such radia-
tion through shock waves of cosmic catastrophes
like supernova explosions, collisions of galaxies or
even galaxy clusters. The radiation pattern of the
electrons, which reflects the stars’ or galaxies’ his-
tory, thus becomes a marker for surveying and in-
terpreting the magnetic fields from Earth, which
would otherwise not be possible.
Central to the effective and sensitive detection of
the cosmic synchrotron radiation is the newly con-
structed digital telescope LOFAR (acronym for Low
Frequency ARray). While classical radio telesco-
pes collect cosmic radiation with motor-operated
dish-like antennae, which scan different areas of
space with computer-controlled movements, LO-
FAR does not require any moving parts. It consists
of a set of simple, small radio antennae fixed to the
ground that are spread all over Europe. One an-
tenna station, constructed by Jacobs University, is
positioned close to the German city of Ju¨lich.
All data coming in from the different antenna lo-
cations are correlated by one of the world’s fastest
supercomputers located in Groningen (The Net-
herlands). This way, the array of antennae acts like
a giant radio-telescope with an equivalent dish-size
of several hundred kilometres in diameter, which
not only provides the telescope with a so far un-
paralleled sensitivity. To analyse these observati-
ons, astronomers need to model cosmic magnetic
fields.
Even though the magnetic field in the space bet-
ween galaxies is so weak, it has a profound impact
on the dynamics of the gas and thus also on the li-
ves of the galaxies. The reason for this is that heat
in the gas is transported almost exclusively along
magnetic field lines. Hence, the shape of the ma-
gnetic field is crucial for the temperature distribu-
tion inside a galaxy cluster. The regulation of the
temperature inside this intergalactic gas is import-
ant for its cooling and condensation onto the ga-
laxies. In this way, the rate at which galaxies grow
by accumulating gas from their environment is con-
trolled by the magnetic fields around them. In su-
percomputer simulations performed at the HLRN,
astronomers from Bremen simulate these proces-
ses. The direct comparison with radio observations
makes clusters of galaxies unique laboratories for
plasmas physics under conditions that cannot be
observed anywhere else. For such dilute plasmas
with particle densities of less than 0.1 particles per
cube centimetres and temperatures of millions of
Kelvin many fundamental properties are complete-
ly unknown. Astronomical observations of objects
that are millions of light years away in combinati-
on with supercomputer simulations, thus lead to in-
sights into the microphysics of plasmas. For further
reading see, e.g., [1].
Mehr zum Thema
1. Ruszkowski, M., Lee, D., Bruggen, M., Parrish,
I., & Oh, S. P. 2010, arXiv:1010.2277
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Abbildung 1: Cross sections through the cluster center showing the distribution of the logarithm of the magnetic
field pressure. The minimum and maximum range of magnetic field values is the same in all panels.
Right column is for radiative runs and bottom row is for the runs with anisotropic thermal conduction.
All panels show the central region that measures 8/h Mpc on the side. From Ruszkowski et al. 2010.
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Wie sehen Sterne und extrasolare Planeten eigentlich aus?
3D Strahlungstransport & Rechnungen mit dem PHOENIX/3D Code
P. Hauschildt, Hamburger Sternwarte
Kurzgefasst
• In den letzten 15 Jahren wurden hunderte von
Planeten ausserhalb unseres Sonnensystems
entdeckt und beobachtet.
• Mit einer detaillierten Analyse dieser Daten kann
man physikalische Bedingungen (Temperaturen,
Dru¨cke) und chemische Zusammensetzung der
Stern- und Planetenatmospha¨ren bestimmen.
• Unser Projekt simuliert die Physik und Chemie
der Atmospha¨ren von Planeten und Sternen und
ermo¨glicht dadurch die Bestimmung der wichti-
gen Parameter der Planeten und Sterne.
• Dazu ist der Aufbau der Atmospha¨re zusammen
mit dem chemischen Gleichgewicht und dem
Transport von Licht durch das Gas bei sehr vie-
len verschiedenen Wellenla¨ngen zu berechnen.
Dabei ist besonders der 3D-Strahlungstransport
extrem komplex und sehr aufwendig.
• Unser Simulationsprogramm PHOENIX/3D ist
daher sehr umfangreich. Eine typische Simula-
tion auf dem HLRN verwendet mindestens 4096
Kerne fu¨r 48 Stunden. Dabei werden bis zu 50
PB Daten generiert, von denen zur Zeit nur ca.
1TB permanent gespeichert werden ko¨nnen.
In den letzten 15 Jahren wurden hunderte von
Planeten ausserhalb unseres Sonnensystems ent-
deckt. Mit den gro¨ßten Teleskopen (auf der Erde
und im Weltraum) ko¨nnen die Atmospha¨ren dieser
Exo-Planeten beobachtet werden. Dabei werden
heute Spektren des ausgesandten Lichtes u¨ber
einen großen Wellenla¨ngenbereich gemessen. In
der nahen Zukunft werden durch neue Telesko-
pe und Beobachtungsverfahren auch echte Bilder
der Atmospha¨ren gemacht werden ko¨nnen. Das
große Problem bei diesen Beobachtungen ist der
Elternstern der Planeten, der 10 000 bis 1 Milli-
on mal heller als der Planet ist. Daher werden
zur Beobachtung spezielle Techniken beno¨tigt, und
es ko¨nnen bisher nur wenige Planeten detailliert
beobachtet werden. Mit einer detaillierten Analy-
se dieser Daten kann man die physikalischen Be-
dingungen (Temperaturen, Dru¨cke) und die che-
mische Zusammensetzung der Stern- und Plane-
tenatmospha¨ren bestimmen (und vielleicht sogar
Biomarker entdecken). Ein genaues Versta¨ndnis
der Physik der Atmospha¨ren und ihrer Lichtemis-
sion ist aber auch fu¨r die Entwicklung von neuen
Beobachtungsmethoden notwendig (z.B., um vor-
hersagen zu ko¨nnen, bei welchen Wellenla¨ngen
man erda¨hnliche Planeten am besten beobachten
kann).
Unser Projekt simuliert die Physik und Chemie
der Atmospha¨ren von Planeten und Sternen und
ermo¨glicht dadurch die Bestimmung der wichti-
gen Parameter der Planeten und Sterne. Dazu ha-
ben wir u¨ber die letzten 20 Jahre das Modellat-
mospha¨ren-Programmpaket PHOENIX entwickelt.
Damit ko¨nnen sowohl 1D (kugelsymmetrische) als
auch 3D Modelle der Atmospha¨ren und Spektren
fu¨r fast alle Typen von Sternen und Exo-Planeten
sehr detailliert simuliert werden. 1D-Simulationen
kommen dabei mit wenigen (8-64) Kernen aus
und brauchen relativ wenig Hauptspeicher und Re-
chenzeit. Bei 3D-Modellen ist der Bedarf an Haupt-
speicher, Festplattenplatz und Rechenzeit so ge-
waltig, dass diese Rechnungen nur auf Systemen
wie dem HLRN machbar sind. Das Programmpa-
ket PHOENIX ist dafu¨r ausgelegt, mo¨glichst vie-
le verschiedene Atmospha¨rentypen zu simulieren.
Dadurch wird die Entwicklung insgesamt effizien-
ter und die verschiedenen Module von PHOENIX
ko¨nnen unter sehr unterschiedlichen Bedingungen
verifiziert werden.
Fu¨r alle unsere Simulationen ist es notwen-
dig, den Aufbau der Atmospha¨re zusammen mit
dem chemischen Gleichgewicht und dem Trans-
port von Licht bei sehr vielen verschiedenen Wel-
lenla¨ngen zu berechnen. Dabei ist besonders der
3D-Strahlungstransport extrem komplex und sehr
aufwendig, da er die Lo¨sung von mathematisch 6-
dimensionalen Gleichungen erfordert, und speziel-
le Methoden zur genauen Behandlung von Licht-
streuung in den Atmospha¨ren notwendig sind. Bei
Planeten muss die Einstrahlung durch den Elterns-
tern modelliert werden. Durch sie erho¨hen sich
die Temperaturen auf der ”Tagseite” des Plane-
ten um bis zu 1000 K. Die 3D-Strahlungstransport-
Module beno¨tigen als Eingabe eine Beschreibung
der Wechselwirkung der atmospha¨rischen Gase
mit dem Licht. Dabei beru¨cksichtigen wir bis zu
1 Milliarde individuelle U¨berga¨nge in Atomen und
Moleku¨len. Diese bilden oft stark u¨berlappende
Bandensysteme, die das emittierte Licht beeinflus-
sen. Der Vergleich der simulierten Banden mit den
Beobachtungen erlaubt die chemische Analyse der
Atmospha¨ren. Als Ergebnis dieser Berechnungen
erhalten wir nicht nur genaue Information u¨ber den
Energiefluß innerhalb der Atmospha¨ren und ihre
Zusammensetzung, sondern auch detaillierte Bil-
der fu¨r eine Vielzahl von Wellenla¨ngen und Be-
trachtungsrichtungen (siehe auch Abbildung 1).
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Abbildung 1: Visualisierung eines Modells der Stro¨mungen in der Sonne (aus [2]) Die Bilder sind direkte Er-
gebnisse der 3D Strahlungstransportrechnungen mit PHOENIX/3D. Es werden 3 verschiedene Wel-
lenla¨ngen mit den Farben Rot, Gru¨n und Blau dargestellt. Die Bilder auf der linken Seite stehen fu¨r
eine Simulation ohne Streuung von Licht, die Bilder auf der rechten Seite fu¨r ein Modell mit starker
Lichtstreuung. Die Streuung verursacht den ’Nebel’ in diesen Bildern.
Unser Simulationsprogram PHOENIX ist durch
die komplexen Simulationsanforderungen sehr um-
fangreich (ca. 1.1 Million Zeilen Fortran95) und
komplex. Wir haben es mit MPI (ca. 22000
Zeilen mit MPI-Aufrufen) parallelisiert, und ent-
wickeln eine Implementation der zentralen 3D-
Strahlungstransportroutinen in OpenCL, um auch
GPUs nutzen zu ko¨nnen. Um eine Simulation auf
dem HLRN durchfu¨hren zu ko¨nnen, werden min-
destens 4096 Kerne fu¨r bis zu 48 Stunden beno¨tigt.
Dabei wird durch eine hierarchische Parallelisie-
rung eine Gebietszerlegung im Raum mit einer Ge-
bietszerlegung der Lichtwellenla¨ngen kombiniert.
Wa¨hrend einer Simulation werden ca. 10-50 PB
Daten generiert, von denen zur Zeit nur ca. 1TB
permanent gespeichert werden ko¨nnen.
Mehr zum Thema
1. Hauschildt, P.H., and Baron, E.: 2010, A 3D ra-
diative transfer framework: VI. PHOENIX/3D ex-
ample applications, A&A, 509, 36.
2. Hauschildt, P.H., and Baron, E.: 2008, A 3D ra-
diative transfer framework: III. periodic bounda-
ry conditions, A&A, 490, 873-877.
3. Hauschildt, P.H., Barman, T., and Baron, E:
2008, Irradiated Planets, Physica Scripta Volu-
me T, 130, 014033.
4. Bean, J. L., Sneden, C., Hauschildt, P.H., Johns-
Krull, C. M., and Benedict, C. F.: 2006, Accurate
M Dwarf Metallicities from Spectral Synthesis:
A Critical Test of Model Atmospheres, ApJ, 652,
1604-1616.
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Von exotischer Quantenphysik zur Nanotechnologie
Ab initio Theorie elektronischer und magnetischer Sto¨rstellen in Graphen und
verwandten Materialien
A. Lichtenstein, T. Wehling, 1. Institut fu¨r Theore-
tische Physik, Universita¨t Hamburg
Kurzgefasst
• Graphen ist nur ein Atom dick und zeigt außer-
gewo¨hnliche elektronische Eigenschaften.
• Kontrollierte Manipulation von Graphen durch
Fremdatome erlaubt die Beobachtung von exoti-
scher Quantenphysik und ist mo¨gliche Basis na-
notechnologischer Anwendungen.
• Versta¨ndnis von Sto¨rstelleneffekten ermo¨glicht
gezielte Optimierung der Elektronenbeweglich-
keit in Graphen.
• Quantenmechanische Simulationen liefern atom-
genaue Vorhersagen der Struktur und der Eigen-
schaften von Graphen-Nanosystemen.
• Aufgrund der vielen mikroskopischen Freiheits-
grade und des Einflusses unterschiedlichster
Energieskalen sind derartige Rechnungen sehr
aufwendig und erfordern den gleichzeitigen Ein-
satz vieler hundert CPUs.
Die derzeitige Halbleitertechnologie basiert auf
dreidimensionalen Materialien wie Silizium und
gera¨t an die Grenzen ihrer Miniaturisierbarkeit: Un-
gesa¨ttigte chemische Bindungen an Oberfla¨chen
oder Fremdatome fu¨hren zu starker Elektronen-
streuung und limitieren so die Leistungsfa¨higkeit
heutiger Halbleiter. Die Suche eines Post-Silizium-
Materials als Basis der Halbleitertechnologie ist so-
mit ein wichtiges Gebiet der Festko¨rperforschung.
Hierbei ist Graphen, d.h. eine Kohlenstoffmono-
lage, ein sehr aussichtsreicher Kandidat. Obwohl
es nur ein Atom dick ist, zeigt sich Graphen che-
misch sehr widerstandsfa¨hig und Elektronen in die-
sem Material ko¨nnen eine extrem hohe Beweglich-
keit aufweisen. Potentielle Anwendungen etwa in
der Weiterentwicklung klassischer Halbleiterbau-
elemente, im Spintronikbereich, in Hochfrequenz-
transistoren oder in der Displaytechnologie versu-
chen, diese Eigenschaften auszunutzen.
Insbesondere graphenbasierte Nanotechnologie
und Transistoren erfordern es, genau zu ver-
stehen, wie Fremdatome oder Ru¨cksta¨nde aus
dem Produktionsprozess die elektronischen Eigen-
schaften des Graphens beeinflussen. Sto¨rstellen
sind die Bausteine nanotechnologischer Anwen-
dungen und begrenzen jedoch gleichzeitig die
Leistungsfa¨higkeit dieser Anwendungen, da sie
Elektronen streuen und so zum elektrischen Wi-
derstand beitragen. Elektronen verhalten sich in
Graphen wie masselose Teilchen. Daher sind
Sto¨rstelleneffekte in Graphen fundamental ver-
schieden von bereits gut verstandenen analogen
Effekten in konventionellen Halbleitern.
Herstellungsbedingt sind Graphenproben oft mit
Wasser oder Ru¨cksta¨nden organischer Verbindun-
gen
”
verschmutzt“. In einem Kooperationsprojekt
mit den Universita¨ten Manchester und Nijmegen
haben wir daher die Auswirkungen und die Stabi-
lita¨t solcher Adsorbate untersucht. Mittels atomge-
nauer Simulationen am HLRN konnten wir so her-
ausfinden, dass Sto¨rstellen, wie sie in der Abbil-
dung gezeigt sind, die Leitfa¨higkeit von Graphen
entscheidend begrenzen [1],[3],[4]. Ein Weg zur
Optimierung von Graphen fu¨r elektronische An-
wendungen liegt somit in der gezielten Entfernung
dieser Sto¨rstellen.
Magnetische Fremdatome ko¨nnen in der Na¨he
von Kontakten auftreten oder kontrolliert auf Gra-
phen aufgebracht werden. Dieses ero¨ffnet die
Mo¨glichkeit, fundamentale Quanteneffekte, wie die
Wechselwirkung eines magnetischen Moments
mit quasi masselosen Teilchen, zu untersuchen
[2]. Derartige Effekte sind sonst oft nur mittels
großer Teilchenbeschleuniger beobachtbar. Wei-
terhin ko¨nnte sich Graphen wegen seiner beson-
deren Eigenschaften als Tra¨germaterial magneti-
scher Nanostrukturen eignen. Das Versta¨ndnis der
Physik magnetischer Adatome auf Graphen erfor-
dert atomistische Simulationen, die vorhersagen,
welche chemischen Bindungen die Adatome ein-
gehen und wie sie mit den Graphen-Elektronen
wechselwirken.
Derartige Simulationen fu¨hren wir am HLRN
durch Kombination von Dichtefunktionaltheorie
(DFT) mit Vielteilchenmethoden durch. DFT stellt
eine große Vereinfachung des urspru¨nglichen Viel-
elektronenproblems dar, da sie es ermo¨glicht, mit
der Ladungsdichte statt der extrem viel kompli-
zierteren elektronischen Vielteilchenwellenfunktion
zu arbeiten. Um realistische Systeme beschreiben
zu ko¨nnen, mu¨ssen aber auch im Rahmen der
DFT verschiedenste Energie- und La¨ngenskalen
gleichzeitig beru¨cksichtigt werden. Zur Simulati-
on von Nanostrukturen etwa mu¨ssen die Eigen-
schaften der Elektronen in der Na¨he der Atom-
kerne sowie die Wechselwirkung zwischen ent-
fernten Atomen genau beru¨cksichtigt werden. Dies
erfordert den Einsatz vieler hundert CPU-Kerne
gleichzeitig. Abbildung 1 zeigt, wie die Elektro-
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Abbildung 1: Oben: Berechnete Bindungsgeometrien von CH3-, C2H5- und CH2OH-Gruppen auf Graphen. Derar-
tige organische Ru¨cksta¨nde ergeben sich im Herstellungsprozess von Graphen und begrenzen die
elektrische Leitfa¨higkeit. Unten: Elektronenstreuung an einer C2H5-Gruppe und einem Co-Adatom
auf Graphen. Die Bilder zeigen Gebiete hoher (hell) und niedriger (dunkel) Aufenthaltswahrscheinlich-
keit der Elektronen, die sich aus der quantenmechanischen Interferenz der Elektronenwellen ergibt.
Co-Adatome auf Graphen ko¨nnen exotische Quanteneffekte hervorrufen. Dabei werden die Bahn-
bewegung der Elektronen des Adatoms, ihr Spinmoment und die Leitungselektronen im Graphen
miteinander verschra¨nkt [2].
nen u¨ber viele Gitterpla¨tze hinweg von Sto¨rstellen
(C2H5-Gruppen und Co-Adatomen) beeinflusst
werden, und die Komplexita¨t der Streumuster.
Der na¨herungsweise dreifach symmetrische Streu-
zustand, der die C2H5-Gruppen umgibt, ist fu¨r
den elektrischen Widerstand vieler Graphenpro-
ben verantwortlich.
Die Simulation solcher Nanosysteme und die ge-
naue Beschreibung von Wechselwirkungseffekten
zwischen den Elektronen stellt eine große Heraus-
forderung dar und ist derzeit meistens noch Grund-
lagenforschung. Die Weiterentwicklung von Simu-
lationsmethoden und Computertechnologie ist hier
Wegbereiter fu¨r einen immer breiteren Einsatz sol-
cher Simulationen auch in der Industrie.
Mehr zum Thema
1. T. O. Wehling, S. Yuan, A. I. Lichtenstein, A. K.
Geim, and M. I. Katsnelson, Resonant Scatte-
ring by Realistic Impurities in Graphene, Phys.
Rev. Lett. 105, 056802 (2010).
2. T. O. Wehling, A. V. Balatsky, M. I. Katsnelson,
A. I. Lichtenstein, and A. Rosch, Orbitally con-
trolled Kondo effect of Co adatoms on graphe-
ne, Phys. Rev. B 81, 115427 (2010).
3. T. O. Wehling, M. I. Katsnelson, and A. I. Lich-
tenstein, Impurities on graphene: Midgap states
and migration barriers, Phys. Rev. B 80, 085428
(2009).
4. T. O. Wehling, A. I. Lichtenstein, and M. I. Kats-
nelson, First-principles studies of water adsorp-
tion on graphene: The role of the substrate, Ap-
pl. Phys. Lett. 93, 202110 (2008).
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Ab Initio Solution of QCD, the Fundamental Theory of Matter
Lattice QCD at Physical Quark Masses
G. Schierholz, Deutsches Elektronen-Synchrotron
DESY and University of Hamburg
Abstract
• The only existing possibility to solve QCD at all
scales is by numerical simulation on a space-
time lattice.
• The calculations are now reaching a level, where
they are able to not only complement, but provide
guidance to current and forthcoming experimen-
tal programs at the leading research facilities.
• Ab initio calculations of a wealth of hadronic ob-
servables may be expected in the years to come.
Quantum chromodynamics (QCD) is the funda-
mental theory of the strong interactions. It
binds quarks and gluons, the fundamental build-
ing blocks of matter, to nucleons and mesons, and
these to nuclei. The forces between quarks and
gluons are so strong – equivalent to a weight force
of more then 10 tons – that quarks do not ap-
pear as free particles in Nature. This phenomenon
is called quark confinement. The equations of
this theory are so complicated that they cannot be
solved by traditional techniques.
Lattice QCD provides the only ab initio method
for solving QCD. This is achieved by numerical sim-
ulations. For the computer to solve the theory one
approximates space and time by a finite box di-
vided into a discrete set of points, the lattice. This
reduces the problem to a finite system of coupled
equations, which can be solved by standard Monte
Carlo techniques. Later on one removes this ap-
proximation by letting the lattice spacing go to zero
and the box size to infinity.
Since the cost of Lattice QCD computations
grows with a large inverse power of the quark
mass, initial calculations were restricted to rela-
tively heavy quarks. However, in order to capture
the physics of quarks and gluons in captivity, and
reach the needed accuracy requested by the ex-
periments, simulations at physical quark masses,
on large volumes and at small lattice spacings are
required. Due to continuous improvements of the
algorithm, and the advent of Petaflop/s-scale com-
puting facilities, we are now able to perform simu-
lations at the physical quark masses.
From the numerical point of view, the task is to
solve a system of linear equations, b = Q†Qx, iter-
atively, where Q is a sparse, more than 300 million
× 300 million complex matrix on current lattices.
In a typical run more than 80% of the total time
is spent in multiplication of vectors with the matrix
Q. The calculation requires the exchange of ghost
cells of the input vector. In order to scale QCD pro-
grams to high numbers of processers, a communi-
cation network with high bandwidth and low latency
is needed. Although the Altix has an excellent net-
work, the loss due to communication is typically of
the order of 50%.
The primary goal of this project is to achieve
a truly quantitative understanding of the spec-
trum, the structure and the interaction of hadrons
in terms of their quark and gluon constituents.
This involves the calculation of hadron form fac-
tors, distribution amplitudes, moments of structure
functions, as well as transversity and generalized
parton distributions (GPDs). These observables
are directly relevant to experiments at CERN/LHC,
GSI/FAIR, JLab, MAMI and RHIC-spin. A recent
result [1] on the quark distribution of the proton is
shown in Fig. 1. A further goal is to find out whether
the Standard Model is able to describe the flavor
and CP violation observed in nature. To shed light
on this question, a selection of CKM matrix ele-
ments will be determined with high accuracy and
well understood errors from meson and hyperon
decays. Arguably, the most compelling indicator
of new physics beyond the Standard Model is the
anomalous magnetic moment of the muon, aµ =
(g − 2)µ/2. At the very least, it represents a major
constraint for speculative new theories such as su-
persymmetry or extra dimensions. The current ex-
perimental value of aµ shows one of the largest de-
viations of any observable from the corresponding
Standard Model prediction. For a quantitative test
a calculation of the QCD corrections is needed that
meets at least the experimental precision. That is
currently not the case.
It turns out [2], not unexpectedly, that the struc-
ture of hadrons changes dramatically with decreas-
ing quark masses. In Fig. 2 I show very recent re-
sults on the magnetic moment of the nucleon as a
function of the pion mass. (It is customary to ex-
press the mass of the quarks by the corresponding
pion mass through the relation mq ∝ m2pi.) Only
at the physical pion mass (∗) does the nucleon de-
velop its given structure. This is due to the pion
cloud, which extends to distances ∝ 1/mpi from
the center of the nucleon, and will only unfold at
light enough masses. The magnetic radius of the
nucleon even appears to diverge like 1/mpi at van-
ishing quark masses, in agreement with effective
models. This raises the question if a world of mass-
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Figure 1: Barycentric ‘density plot’ of the distribution (probability) amplitude of a spin-up proton as a function of the
momentum fractions of the valence spin up quark (x1), and the up (x2) and down (x3) di-quarks (with
x1 + x2 + x3 = 1). The lines of constant x1, x2 and x3 are parallel to the sides of the triangle labelled by
x2, x3 and x1.
less quarks and pions may exist at all. Perhaps it
shows that the physical constants are constituted
in a way that allows the conditions necessary for
life, the anthropic principle.
Calculations of a wide class of observables are
now becoming available at physical pion masses,
so direct comparison with experiment, i.e. with-
out extrapolation to the physical point, will soon be
possible. However, finite size effects are starting
to become a serious issue. This is not surprising,
given the fact that the nucleon barely fits into the
volumes simulated so far. As a result, we are now
planning new simulations on volumes of (5 fm)3, in
order to minimize finite volume corrections. The
long-term goal is to extend the calculations to lat-
tice spacings a ≤ 0.05 fm, which correspond to mo-
mentum cut-offs ≥ 4GeV, so as to accommodate
charmed quarks on the lattice. Charm physics is
one of the main research topics at GSI/FAIR. To
reach this goal, O(100) Petaflop/s-scale computing
facilities are required.
More Information
1. V.M. Braun et al.: Nucleon distribution ampli-
tudes and proton decay matrix elements on the
lattice, Phys. Rev. D 79 (2009) 034504.
2. M. Go¨ckeler et al.: Lattice Investigations of Nu-
cleon Structure at Light Quark Masses, PoS
LAT2009 (2009) 125 [arXiv:0912.0167 [hep-
lat]].
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Figure 2: The anomalous magnetic moment of proton minus neutron as a function of the pion mass for three dif-
ferent couplings, corresponding to lattice spacings ranging from a = 0.080 fm (β = 5.25) to a = 0.069 fm
(β = 5.40), compared to the experimental value (∗) at the physical pion mass.
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Wie die Abstoßung zwischen Elektronen deren Geselligkeit fo¨rdert
Komplexer metallischer Magnetismus stark korrelierter U¨bergangsmetalloxide
F. Lechermann, I. Institut fu¨r Theoretische Physik,
Universita¨t Hamburg
Kurzgefasst
• Korrelierte realistische Festko¨rper bedingen fas-
zinierende Materialeigenschaften aufgrund der
subtilen Balance zwischen Elektronenbewegung
und -lokalisation.
• Das magnetische Antwortverhalten in solchen
Systemen kann daher in besonderem Maße aus-
gepra¨gt sein.
• Die theoretische Beschreibung dieser Viel-
teilchenpha¨nomenologie erfordert das Studium
komplizierter Hamiltonoperatoren zusammen mit
realistischen Bandstrukturen.
• Anspruchsvolle Dichtefunktionalmethoden sind
mit numerisch sehr aufwendigen Quanten-
Monte-Carlo-Techniken zu kombinieren.
• Mehrere hundert CPU-Kerne sind erforderlich,
um bei ausreichend tiefen Temperaturen die Phy-
sik des korrelierten Magnetismus in Oxidsyste-
men auflo¨sen zu ko¨nnen.
Jede Art von fester Materie in der Natur stellt
physikalisch auf mikroskopischer Ebene ein Viel-
teilchenproblem dar. Das bedeutet, dass die Ei-
genschaften eines Festko¨rpers (z.B. eines Alu-
miniumstabs oder auch eines Holztisches), wie
beispielsweise dessen Farbe, dessen elektrische
Leitfa¨higkeit oder auch seine Festigkeit letztendlich
von den elektromagnetischen Kra¨ften zwischen all
den unza¨hligen Elektronen und Kernbausteinen
auf atomarer Ebene abha¨ngen. Je nach Chemie
und Zusammensetzung eines bestimmten Materi-
als bilden sich aufgrund dieser Wechselwirkungen
bei gegebener Temperatur T gewisse Gleichge-
wichtszusta¨nde aus, etwa der metallische Charak-
ter des Aluminiumstabs oder der elektrisch isolie-
rende Zustand des Holztisches.
Die magnetischen Eigenschaften eines Systems
sind durch das korrelierte Verhalten der vielen
Elektronen festgelegt. Der Begriff
”
Korrelation“ be-
deutet in diesem Zusammenhang, dass aufgrund
der Coulomb-Abstoßung zwischen diesen nega-
tiv geladenen Teilchen und aufgrund des Pauli-
verbots fu¨r Fermionen die einzelne Elektronenbe-
wegung mit der der anderen Elektronen
”
abge-
stimmt“ ist. Diese
”
Abstimmung“ oder eben Kor-
relation theoretisch korrekt zu erfassen ist sehr
schwierig und erfordert die simultane Betrachtung
sehr vieler Teilchen. In manchen Fa¨llen ist es in
der theoretischen Modellierung durchaus mo¨glich,
in einer guten Na¨herung die Bewegung einzel-
ner Elektronen im effektiven Feld der verbleiben-
den Elektronen zu beschreiben. Dieser Ansatz
bildet die Grundlage fu¨r die erfolgreiche lokale
Dichtena¨herung (LDA) der Dichtefunktionaltheo-
rie (DFT) vermo¨ge Bandstrukturrechnungen. Die-
se erlauben es, viele wichtige Materialien sehr
genau von einem atomistischen Standpunkt aus
ohne experimentelle Parameter zu beschreiben.
Mit DFT-Rechnungen zu einzelnen Fe-Atomen auf
einer InSb-Halbleiteroberfla¨che konnten wir dies
in Zusammenarbeit mit Experimentatoren erneut
eindrucksvoll mit Unterstu¨tzung des HLRN bele-
gen [1]. Allerdings versagt diese Na¨herung fu¨r so-
genannte stark korrelierte Systeme, wie etwa vie-
le U¨bergangsmetalloxide. Dort ist diese Entkopp-
lung in einzelnes Elektron und effektives Feld nicht
ada¨quat, da die Wechselwirkungen im Elektronen-
system zu stark sind.
In diesem Projekt widmen wir uns der theo-
retischen Untersuchung des magnetischen Ver-
haltens von solchen stark korrelierten Systemen
durch eine Kombination der LDA mit Vielteilchen-
Hamiltonoperatoren, welche die Wechselwirkung
der Elektronen untereinander sinnvoll beschrei-
ben. Neben komplizierten magnetischen Ordnun-
gen zeigen die studierten Systeme subtiles kol-
lektives Verhalten auch in magnetisch ungeord-
neten Bereichen. Die Elektronenspins als Grund-
lage fu¨r die magnetische Aktivita¨t sind also auf
komplizierte Art und Weise gekoppelt. Je nach
Art der chemischen Bindung und Charakter der
Elektron-Elektron-Wechselwirkung ist ein system-
spezifischer Magnetismus zu erwarten. Daru¨ber
hinaus ist der metallische Magnetismus von be-
sonderer theoretischer Komplexita¨t, da die Elek-
tronen nicht wie im magnetischen Isolator auf
festen Gitterpla¨tzen lokalisiert sind. Der weite-
re Freiheitsgrad des Hu¨pfens der Elektronen auf
dem Gitter macht das tiefgreifende Versta¨ndnis
der wechselwirkenden Spins ungleich schwieri-
ger. In diesem Zusammenhang geben jedoch Sus-
zeptibilta¨ten χ(q, T ) wichtige Auskunft u¨ber die
Korrelationen und Ordnungstendenzen im Mate-
rial. So machen diese Antwortfunktionen fu¨r je-
den q-Vektor im reziproken Raum eine Aussage
bezu¨glich der damit jeweils einhergehenden Kor-
relationsart. Jeder Punkt im reziproken Raum ist
dabei mit einem speziellen Korrelationsmuster auf
dem direkten Kristallgitter im realen Raum zu as-
sozieren. So weist eine starke Spinsuszeptibilita¨t
am Γ-Punkt der 1. Brillouin-Zone etwa auf ferroma-
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Abbildung 1: Links: Skizziertes experimentelles Phasendiagramm des Natriumkobaltat-Systems (SC markiert ei-
ne supraleitende Phase). Rechts: q-abha¨ngige Gittersuszeptibilita¨ten fu¨r verschiedene Dotierungen,
dargestellt in der 1. Brillouin-Zone des unterliegenden Dreieckgitters. Rechts oben ist die Ladungs-
suszeptibilita¨t χc(q, T ) und rechts unten die Spinsuszeptibilita¨t χs(q, T ), jeweils bei T=386 K, darge-
stellt.
gnetische Tendenzen, also gleichgerichtete Spins,
im Festko¨rper hin.
Fu¨r das NaxCoO2-System mit großem tech-
nologischen Potential haben wir mit nume-
risch sehr aufwendigen Rechnungen, basie-
rend auf Slave-Boson-Techniken und Quanten-
Monte-Carlo-Verfahren, den Magnetismus unter-
sucht [2][3]. Wie die Abbildung zeigt, weist die-
ses System in seinem Phasendiagramm Berei-
che mit unterschiedlichem magnetischen Verhal-
ten auf. Die Berechnung der dotierungsaba¨ngigen
Spin- und Ladungssuszeptibilita¨ten erforderte den
Einsatz von bis zu 1024 Prozessorkernen. Tem-
peraturscans fu¨r festes x dauerten auf 512 Ker-
nen knapp zwei Wochen. Damit konnte der Um-
schlag von antiferromagnetischen (AFM) zu fer-
romagnetischen (FM) Spinkorrelationen auf dem
CoO2-Dreiecksgitter im Einklang mit dem Expe-
riment nachgewiesen werden. In der gezeigten
Abbildung ist dies an der Wanderung des Inten-
sita¨tsmaximums der Spinsuszeptibilita¨t vom K-
Punkt zum Γ-Punkt nachzuvollziehen. Desweiteren
konnten wir auch die Tendenz zu einer kagome´-
artigen Ladungsordnung anhand der M -Punkt-
Intensita¨t der Ladungssuszeptibilita¨t bei x∼0.67
auf die Vielteilchenkorrelationen in einem effek-
tiven Einband-Hubbard-Modell zuru¨ckfu¨hren. In
diese Rechnungen gingen sogenannte Vertex-
Beitra¨ge ein, die bisher in fast allen Studien zu sol-
chen Fragestellungen vernachla¨ssigt wurden. Wir
konnten die Wichtigkeit dieser Terme fu¨r das kon-
krete korrelierte Natriumkobaltat-System nachwei-
sen und damit einen essentiellen Schritt in der
allgemeinen Modellierung von solchen komplexen
Systemen ta¨tigen.
Mehr zum Thema
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Schuwalow, F. Lechermann and R. Wiesendan-
ger: Detecting excitation and magnetization of
individual dopants in a semiconductor, Nature
467, 1084 (2010).
2. C. Piefke, L. Boehnke, A. Georges and F.
Lechermann: Considerable nonlocal electronic
correlations in strongly doped NaxCoO2, Phys.
Rev. B 82, 165118 (2010).
3. L. Boehnke and F. Lechermann: Lattice Spin
and Charge Susceptibilities for NaxCoO2 inclu-
ding Vertex Contributions, arXiv:1012.5943.
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Wasser unter hohem Druck - einfach superionisch!
Ab-initio-Berechnung der thermophysikalischen Eigenschaften von Materie unter
extremen Bedingungen
R. Redmer, M. French, B. Holst, W. Lorenzen, A.
Becker, K.-U. Plagemann, C. Tro¨tschler, Institut
fu¨r Physik, Universita¨t Rostock
Kurzgefasst
• Die physikalischen Eigenschaften von Materie
sind stark druck- und temperaturabha¨ngig.
• Das Phasendiagramm von Materialien bei hohen
Dru¨cken von einigen Megabar und Temperaturen
von mehreren 1000 K ist kaum bekannt.
• Solche Zusta¨nde sind aber fu¨r das Innere von
Großen Planeten relevant.
• Mit der Kenntnis des Verhaltens der ha¨ufigsten
Materialien (H, He, C, N, O) unter hohem Druck
la¨sst sich die innere Struktur und Evolution
Großer Planeten berechnen.
Viele wichtige Materialeigenschaften zeigen eine
starke Abha¨ngigkeit von Druck und Temperatur.
Das Verhalten von Materie unter extremen Be-
dingungen (Temperaturen von mehreren 1000 bis
100 000 K und Dru¨cke im Megabarbereich) ist zur
Zeit ein hochaktuelles Forschungsgebiet. In der
Natur kommen solche Materiezusta¨nde im Inne-
ren der Planeten unseres Sonnensystems sowie in
extrasolaren Planeten vor. Mit großem experimen-
tellen Aufwand lassen sie sich auch im Labor er-
zeugen, wie z.B. in Diamantstempelzellen oder in
Stoßwellenexperimenten. In unserem Projekt am
HLRN verwenden wir hochmoderne Methoden der
theoretischen Vielteilchenphysik, um grundlegen-
de physikalische Gro¨ßen fu¨r wichtige Materialien
unter extremen Bedingungen zu berechnen. Da-
mit sind wir in der Lage, experimentelle Daten zu
u¨berpru¨fen, aber auch zuverla¨ssige Vorhersagen
fu¨r bis jetzt nicht experimentell zuga¨ngliche Berei-
che zu treffen.
Ausgehend von einer quantenstatistischen Be-
schreibung der Wechselwirkungen zwischen Elek-
tronen und Kernen und der Lo¨sung ihrer physi-
kalischen Bewegungsgleichungen geben unsere
theoretischen Berechnungen Aufschluss u¨ber die
Strukturen, die die Materie unter extremen Bedin-
gungen annehmen kann. Daraus leiten wir makro-
skopische Eigenschaften wie z.B. die thermodyna-
mischen Zustandsgleichungen, die elektrische und
Wa¨rmeleitfa¨higkeit sowie das optisches Verhalten
ab. Konkret bescha¨ftigen wir uns vor allem (aber
nicht ausschließlich) mit den relativ leichten Ele-
menten Wasserstoff, Helium, Stickstoff, Sauerstoff,
ihren Gemischen und einfachen Verbindungen wie
z.B. Wasser. Die Durchfu¨hrung von solchen Rech-
nungen ist nur auf massiv-parallelen Rechnern wie
dem HLRN-System effizient mo¨glich.
Die hauptsa¨chliche Motivation unserer Rech-
nungen besteht darin, die innere Struktur und Evo-
lution von Planeten zu modellieren. Weder mit erd-
gebundenen Beobachtungen noch mit Raumson-
den kann man in die Tiefen dieser Himmelsko¨rper
hinein blicken. Daher wurden und werden Pla-
netenmodelle entwickelt, die jedoch eine genaue
Kenntnis des Verhaltens der in den Planeten vor-
kommenden Materie erfordern. Unsere auf dem
HLRN berechneten Materialdaten werden daher
zur Modellierung des inneren Aufbaus der Großen
Planeten Jupiter, Saturn, Uranus und Neptun ge-
nutzt. Das geschieht sowohl direkt in unserer Ar-
beitsgruppe in Rostock als auch weltweit in ande-
ren Gruppen basierend auf diesen Daten.
In Abbildung 1 ist ein Ausschnitt aus dem Pha-
sendiagramm von Wasser gezeigt, das in einer
aktuellen Arbeit berechnet wurde [1]. Die Disso-
ziation von Moleku¨len, Ionisation und die Bildung
von komplexen Festko¨rperstrukturen sind typische
Pha¨nomene, die unter extremen Bedingungen in
vielen Materialien auftreten. Eine große Beson-
derheit im Phasendiagramm von Wasser stellt die
superionische Phase dar. In ihr sind die Proto-
nen beweglich, jedoch bildet der Sauerstoff ein
festes Kristallgitter. Die superionische Phase hat
daher Eigenschaften einer Flu¨ssigkeit und eines
Festko¨rpers zugleich. In den Planeten Uranus und
Neptun herrschen Bedingungen, unter denen su-
perionisches Wasser gebildet werden ko¨nnte, wie
neue Rechnungen ergeben haben [2]. Die Exis-
tenz einer superionischen Phase wu¨rde die Dyna-
moregion tief im Innern pra¨gen und eine mo¨gliche
Erkla¨rung fu¨r die nicht-dipolaren Magnetfelder die-
ser Planeten geben.
Ein weiteres zentrales Forschungsthema ist die
Berechnung von Gemischen aus Wasserstoff und
Helium. Diese beiden Elemente sind der Hauptbe-
standteil von Jupiter und Saturn. In einer aktuel-
len Arbeit [3] konnte gezeigt werden, dass Wasser-
stoff und Helium in Saturn gro¨ßtenteils nicht misch-
bar sind, was zu einer Anreicherung von Helium in
großen Tiefen fu¨hrt. Dieser Prozess wu¨rde auch
die beobachtete verlangsamte Abku¨hlung des Pla-
neten Saturn erkla¨ren. In Jupiter hingegen kom-
men beide Stoffe als Gemisch vor.
Fu¨r reinen Wasserstoff konnte eine viel genaue-
re Vorhersage fu¨r ein interessantes thermodynami-
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Abbildung 1: Phasendiagramm von Wasser (H2O). In der fluiden Phase (Farbverlauf von gru¨n u¨ber gelb nach rot)
sind sowohl Wasserstoff- als auch Sauerstoffkerne beweglich. Die bei kleinen Temperaturen vorhan-
denen Wassermoleku¨le dissoziieren mit steigendem Druck und steigender Temperatur. Bei weiterer
Temperaturerho¨hung werden auch die Elektronen beweglich und es entsteht ein sehr gut leitendes
Plasma. Verschiedene Modifikationen von Wassereis (hellblau) treten bei kleinen Temperaturen aber
hohen Dru¨cken auf. Die superionische Phase (dunkelblau) ist zwischen dem Plasma und den Eis-
phasen eingebettet. Die durchgezogenen Linien kennzeichnen die Materiezusta¨nde in Uranus (grau)
und Neptun (schwarz), die beide wahrscheinlich große Mengen an Wasser enthalten.
sches Pha¨nomen gemacht werden, den bisher hy-
pothetischen Plasmaphasenu¨bergang. Unter ho-
hem Druck erfolgt der U¨bergang zur vollsta¨ndig io-
nisierten Phase so abrupt, dass sich eine schar-
fe Phasengrenze innerhalb der Flu¨ssigkeit heraus-
bildet [4]. Dieser Flu¨ssig-Flu¨ssig-Phasenu¨bergang
hat einen kritischen Punkt bei etwa 1500 K und
1,4 Mbar.
In Zukunft werden wir unsere Berechnungen
auch fu¨r komplexere Gemische durchfu¨hren, die
den realen Elementkonzentrationen in den großen
Planeten noch genauer entsprechen.
Mehr zum Thema
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interiors, Phys. Rev. B 79, 054107 (2009)
2. R. Redmer, T. R. Mattsson, N. Nettelmann, M.
French: The phase diagram of water and the
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im Druck (2010)
3. W. Lorenzen, B. Holst, R. Redmer: Demixing of
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Kleine Teilchen in großer Aufregung
Nichtlineare Licht-Materie-Dynamik in finiten Vielteilchensystemen: Cluster in
intensiven IR-, VUV-, und XUV-Laserfeldern
Th. Fennel, J. Ko¨hn, M. Arbeiter, Ch. Peltz,
Institut fu¨r Physik, Universita¨t Rostock
Kurzgefasst
• Nanopartikel und Cluster - winzige Aggregate
bestehend aus einigen zehn bis zehntausend
Atomen - sind ideale Modellsysteme fu¨r die
Untersuchung der nichtlinearen Wechselwirkung
von intensiven Laserfeldern mit Vielteilchensys-
temen. Infolge der Anregung entsteht lokal ein
heißes Gemisch aus Elektronen und Ionen (Na-
noplasma), dessen Entwicklung durch die Varia-
tion von Form und Farbe der Laserpulse abge-
fragt oder sogar gezielt gesteuert werden kann.
• Die Reaktion von Nanopartikeln auf intensive La-
serfelder ist stark materialabha¨ngig. So mu¨ssen
Nanoplasmen in Clustern aus Isolatormateriali-
en erst durch laserinduzierte Ionisationsprozes-
se erzeugt werden, wa¨hrend sie in Metallclus-
tern bereits vor der Anregung als kalte Fermiga-
se vorliegen. Dadurch lassen sich beispielswei-
se Ionisationsmechanismen grundverschiedener
physikalischer Systeme analysieren.
• Zusa¨tzlich a¨ndert sich die Systemantwort fun-
damental, wenn die Gro¨ßenordnung der La-
serwellenla¨nge variiert wird. Wa¨hrend im sicht-
baren und infraroten Wellenla¨ngenbereich kol-
lektive Elektronenanregungen eine maßgebliche
Rolle spielen, dominieren bei sehr kurzen Wel-
lenla¨ngen im extrem ultravioletten bis weichen
Ro¨ntgenbereich vor allem atomare Ionisations-
prozesse die Licht-Materie-Wechselwirkung.
Intensive Laseranregung von atomaren Clustern
und Nanopartikeln bietet vielfa¨ltige Mo¨glichkeiten
zur Erforschung ultraschneller Vielteilchendyna-
mik. So liefert die Analyse des zeitlichen Zusam-
menspiels von Ionisation, Laserheizung und Zer-
fall der Nanoteilchen als Funktion der Laserin-
tensita¨t wichtige Hinweise auf limitierende Start-
prozesse fu¨r die Plasmabildung und resonante
Versta¨rkungseffekte [1]. Einblicke in die zu Grunde
liegende Dynamik sind sowohl fu¨r das fundamen-
tale Versta¨ndnis der nichtlinearen Licht-Materie-
Wechselwirkung als auch fu¨r technische Anwen-
dungen (z.B. Teilchen- und Strahlungsquellen, La-
sermaterialbearbeitung) wichtig.
Gegenstand unseres Projektes sind die mi-
kroskopische Analyse der durch Laseranregung
getriebenen Elektronen- und Ionendynamik in
Metall- und Edelgasclustern und die Untersuchung
der Entwicklung von Kopplungsmechanismen als
Funktion der Photonenenergie vom nah-infraroten
(NIR) bis hin zum vakuum-ultravioletten Spektral-
bereich (VUV bis XUV). Insbesondere steht hier-
bei das Regime stark nichtlinearer Anregung im
Mittelpunkt, fu¨r das eine sto¨rungstheoretische Be-
handlung der Licht-Materie-Wechselwirkung nicht
mehr zula¨ssig ist. Hier ko¨nnen die Simulations-
rechnungen ihre Sta¨rke ausspielen, im Rahmen
geeigneter Na¨hrungen eine explizite, nichtpertur-
bative Beschreibung der mikroskopischen Dyna-
mik zu liefern. In umserem Projekt werden Me-
thoden der zeitabha¨ngigen Dichtefunktionaltheorie
sowie semiklassische Molekulardynamik (Vlasov-
LDA mit Sto¨ßen bzw. MD) eingesetzt. Im Fokus
der Untersuchungen stehen die aus kollektiven
und Mikrofeldeffekten resultierenden Einflu¨sse auf
Ionisations-, Heizungs- und Beschleunigungspro-
zesse, deren Signaturen in den Fragmentspektren,
sowie die gezielte Steuerung dieser Prozesse mit
amplituden- und phasengeformten Laserpulsen.
Im Folgenden soll exemplarisch ein Aspekt
vorgestellt werden, der insbesondere fu¨r neu-
artige Anwendungen kurzwelliger, intensiver La-
serstrahlung von großer Bedeutung ist (z.B.
die Einzelschuss-Strukturuntersuchung von Bio-
moleku¨len). Dazu wird das Ionisationsverhalten
und die Auswirkung von Plasmaeffekten auf die
Clusteranregung mit intensiven XUV-Laserpulsen
betrachtet, die heutzutage mit Freie-Elektronen-
Lasern experimentell realisiert werden ko¨nnen.
In den Simulationen wurde die Ionisations- und
Heizungsdynamik von Argonclustern in intensi-
ven Femtosekunden-Laserpulsen bei einer Wel-
lenla¨nge von 32 nm intensita¨tsabha¨ngig unter-
sucht [2]. Die Analyse der Elektronenemissi-
on besta¨tigt das in Experimenten beobachtete
Pha¨nomen der sogenannten
”
multistep-ionization“,
bei der die sequentielle Photoionisation inner-
halb des sich aufbauenden Clusterpotentials zu
einem plateauartigen Energiespektrum fu¨hrt. So-
bald die zunehmende Tiefe des Coulombpotenti-
als des Clusters die direkte Photoemission unter-
dru¨ckt, entsteht ein Nanoplasma, das zu einem
zusa¨tzlichen thermischen Ionisationsbeitrag fu¨hrt,
siehe Abb. 1. Die auf dem HLRN durchgefu¨hrten
Rechnungen zeigen, dass dabei ein charakteris-
tischer Heizungsmechanismus wirksam wird, den
wir als
”
ionization heating“ bezeichnen. Hierbei
wird die Energieabsorption nicht wie bei Wel-
lenla¨ngen u¨ber 100 nm durch lasergetriebene
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Abbildung 1: Intensita¨tsabha¨ngige Elektronenemission aus Ar147 bei Anregung mit 30fs-Laserpulsen bei λ = 32
nm. a-d): Die MD-Simulationen (rot) zeigen bei moderaten Intensita¨ten (hier bis 5 × 1012 W/cm2)
ein Emissionsverhalten, das mit dem Modell der
”
multistep-ionization“ (Skizze) beschrieben werden
kann. Ho¨here Intensita¨ten fu¨hren zu einem zusa¨tzlichen thermischen Emissionsbeitrag, der in einem
vereinfachten Modell (MC, gestrichelt) unberu¨cksichtigt bleibt. e-h): Elektronenenergie als Funktion
des Geburtszeitpunktes der Elektronen wa¨hrend des Laserpulses. Der abfallende Verlauf der ki-
netischen Energie ist charakteristisch fu¨r die Multistep-Ionisation, wa¨hrend bei hoher Intensita¨t die
zusa¨tzliche breite Energieverteilung thermischer Emission aus dem Nanoplasma entspricht [2].
Plasmaheizung freier Elektronen dominiert, son-
dern durch die U¨berschußenergie der aus den Ato-
men durch Photoionisation freigesetzen Elektro-
nen. Dieser Effekt ermo¨glicht die Erzeugung ei-
nes Nanoplasmas, dessen transiente Dichte und
Temperatur gezielt durch die Laserparameter ein-
gestellt werden kann [2].
Weiterhin zeigte sich, dass das von der La-
serwellenla¨nge abha¨ngige Ionisationsregime die
wirksamen Expansionsmechanismen der Cluster-
explosion bestimmt. In schalen- und ladungsauf-
gelo¨sten Ionenspektren konnte bei Variation der
Photonenenergie ein U¨bergang von hydrodyna-
mischer Expansion zur Coulombexplosion beob-
achtet werden. Es wurde gezeigt, dass es durch
Analyse charakteristischer Signaturen der Elektro-
nenspektren gelingt, den jeweils dominierenden
Expansionsmechanismus (thermischer Druck der
heißen Elektronen/Coulombdruck auf Grund der
Clusterionisation) der Cluster zu identifizieren [3].
Mehr zum Thema
1. Th. Fennel, K.-H. Meiwes-Broer, J. Tig-
gesba¨umker, P.-G. Reinhard, P. M. Dinh, and
E. Suraud, Laser-driven nonlinear cluster dyna-
mics, Rev. Mod. Phys., 2010, 82, 1793.
2. M. Arbeiter and Th. Fennel, Ionization heating in
rare-gas clusters under intense XUV laser pul-
ses, Phys. Rev. A, 2010, 82, 013201.
3. M. Arbeiter and Th. Fennel, Rare-gas clusters
in intense VUV, XUV and soft x-ray pulses:
Signatures of the transition from nanoplasma-
driven cluster expansion to Coulomb explosi-
on in ion and electron spectra, (submitted),
http://arxiv.org/abs/1011.2069
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First-Principles Approaches to the Molecule-Insulator Interface
Adsorption of Organic Molecules on Wide-Gap Insulators
W. Chen, C. Tegenkamp, H. Pfnu¨r, Institut fu¨r
Festko¨rperphysik, Leibniz-Universita¨t Hannover
Abstract
• The understanding of the organic molecule-
insulator interaction is central to a wide variety
of applications (molecular electronics, catalysis,
etc.)
• A microscopic picture of the molecule-insulator
interface can be obtained from state-of-the-art
first-principles approaches.
• The massively parallel computing systems at
HLRN are ideal for first-principles modeling. The
computation can be distributed over a large num-
ber of nodes.
We are living in a world surrounded by surfaces.
There are various surfaces, either metallic or in-
sulating, with which we are constantly interacting
in our daily life. Reactions on surfaces are ubiq-
uitous, for example, the rusting and the corrosion
of metal surfaces due to oxidation. Over the past
few decades, great effort has been dedicated to
understanding the physical and chemical phenom-
ena occurring at surfaces and the interfaces of two
phases. Heterogeneous catalysis is one of the
prime concepts and main applications in the field
of surface chemistry which was pioneered by Paul
Sabatier and Fritz Haber. Tremendous progress
has been achieved since then in the understand-
ing of microscopic characteristics of surfaces and
the reactions at surfaces, which is benefited from
novel experimental techniques and modern theo-
retical approaches. The advances in surface sci-
ence boost the development of semiconductor de-
vice fabrication (e.g. epitaxial growth, chemical va-
por deposition and atomic layer deposition, self-
assembled monolayer based molecular electron-
ics, catalysts, and fuel cells).
One central ingredient in a wide class of ap-
plications in surface science (such as heteroge-
neous catalysts and self-assembled monolayers)
is the molecule-surface interaction. Notably, Ger-
hard Ertl’s contribution to the investigation of CO
molecules adsorbed at Pt surfaces earned him a
Nobel Prize of Chemistry in 2007. Over the last
decade, adsorption of molecules at metal surfaces
and semiconductors gained broad attention which
was stimulated by their relevance in catalysis and
molecular electronics. In contrast, there are con-
siderably fewer studies of the molecule-insulator in-
terfaces. Adsorption of organic molecules at wide-
gap insulator surfaces is often unreactive and cor-
responds mostly to weak physisorption as long as
the surface is free of defects. For instance, the
features of the frontier molecular orbitals of a pen-
tacene molecule are preserved upon its adsorption
at Cu-supported NaCl films as is resolved by scan-
ning tunneling microscopy. Due to the inertness
of the wide-gap insulator surfaces, they are excel-
lent candidates for supporting substrates in many
chemical and technical applications.
Specifically, revisiting the interface between or-
ganic molecules and wide-gap insulators is stimu-
lated by the intriguing features of a separation pro-
cess in the mining industry. It has been observed
that the addition of certain organic molecules
can trigger the separation of various minerals
such as halite (NaCl), sylvite (KCl) and kieserite
(MgSO4·H2O) effectively by electrostatic forces in
an inhomogeneous electrical field. The electro-
static separation process is plausibly explained by
a charge transfer model. Without adsorbates, elec-
tronic excitation is practically impossible at room
temperature according to the Fermi-Dirac statis-
tics. This situation is modified by the unoccupied
states generated by the adsorbate at the insulator
surface. The electrons can effectively be excited to
these unoccupied molecular states provided that
the excitation energy is sufficiently small. When
two adsorbate covered surfaces are brought into
contact, electrons can hop from one side to the
other. A contact voltage drop across the interface
results from the net charge transfer, which is sup-
posedly responsible for the electrostatic separation
process.
A precise control of the efficiency of the separa-
tion process requires not only the accurate knowl-
edge of the organic molecules and the host in-
sulator, but also the microscopic picture of the
molecule-insulator interaction. Although the prop-
erties of the conditioner molecules (such as ben-
zoic acid and its phenolic derivatives) and the rock-
salt are well-known, the detailed mechanism of the
interaction between the organic molecules and the
insulating surface was not yet identified. The sur-
faces of NaCl or KCl grains are never free of de-
fects. These defects are assumed to have enor-
mous impact on the adsorption configuration and
the electronic structure of the adsorbed system.
In this project, we use first-principles calculations
to investigate the adsorption of benzoic acid and
its various phenolic derivatives at wide-gap insula-
tors (e.g. NaCl and KCl surfaces), in an effort to
demystify the contact charging effect between salt
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BA SA p-SA
Figure 1: Side view (top panel) and top view (bottom) schematics of the adsorption of benzoic acid (BA), salicylic
acid (SA), and p-salicylic acid (p-SA) at the KCl(100) surface. Density functional theory calculations
show that the aromatic carboxylic acids are tilted upon adsorption on the wide-gap insulator surface. The
molecule-insulator interaction is governed by a complex interplay between the ionic, covalent and long-
range van der Waals interactions (cf. Ref. 1). Potassium: blue, chlorine: green, oxygen: red, carbon:
grey, hydrogen: white.
grains mixed with organic molecules. Kohn-Sham
density functional theory (KS-DFT) is the standard
approach for the prediction of ground-state proper-
ties. To describe the weak interaction between sur-
face and adsorbate with high accuracy, we use KS-
DFT with hybrid functionals and dispersion force
corrections. Green’s function based many-body
perturbation theory is used for an accurate descrip-
tion of the excitation properties.
This work, particularly the calculations us-
ing Green’s function perturbation theory, benefits
largely from the large main memory available at
the ICE2 nodes. These high-level solid-state cal-
culations, involving exceedingly large matrix op-
erations, need up to around 10 GB of memory
per process for a realistic modeling of an adsor-
bate/surface system with around 60 atoms. In
this case, we can use up to 1024 CPU cores, i.e.
256 nodes with 4 cores each, with a reasonably
good scaling. The investigation of the electronic
spectra of an extended system, which was once
a formidable task, now becomes possible with the
new HLRN system.
More Information
1. W. Chen, C. Tegenkamp, H. Pfnu¨r, and T.
Bredow: Insight from first-principles calcula-
tions into the interaction between hydroxyben-
zoic acids and alkali chloride surfaces, J. Phys.
Chem. C 114, 460 (2010)
2. W. Chen, C. Tegenkamp, H. Pfnu¨r, and T.
Bredow: Anomalous molecular orbital variation
upon adsorption on a wide band gap insulator,
J. Chem. Phys. 132, 214706 (2010)
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Was passiert hinter dem Mond?
Numerische Plasmasimulationen von Himmelsko¨rpern
U. Motschmann, H. Kriegel, S. Wiehle, Institut fu¨r
Theoretische Physik, TU Braunschweig
Kurzgefasst
• Numerische Simulationen der Plasmaumgebung
von Himmelsko¨rpern wie Planeten, Monden oder
Kometen
• Analyse der auftretenden Strukturen und Effekte
• Vergleich der Simulationsergebnisse mit Mess-
daten von Raumsonden der ESA und NASA
Die Arbeitsgruppe Numerische Plasmasimulation
(NPS) der Technischen Universita¨t Braunschweig
simuliert die Umgebung von Himmelsko¨rpern, bei-
spielsweise Mars, Venus, den Mond und den Sa-
turnmond Enceladus. Diese Simulationen sind von
besonderer Bedeutung: Raumfahrtorganisationen
wie NASA und ESA organisieren etliche Raum-
fahrtmissionen, um die verbleibenden Geheimnis-
se dieser Ko¨rper zu enthu¨llen. In den letzten Jah-
ren war dies beispielsweise Venus Express zur
Venus, Cassini-Huygens zum Saturn und dessen
Monden und erst in diesem Jahr die ARTEMIS-
Mission, die den Erdmond gleichzeitig mit zwei Sa-
telliten erforscht. Neben Aufgaben wie der Erkun-
dung der Oberfla¨che und inneren Struktur dieser
Ko¨rper befinden sich Magnetometer und Teilchen-
detektoren an Bord, um die Wechselwirkung des
umgebenden Plasmas mit dem jeweiligen Ko¨rper
zu untersuchen. In den meisten Fa¨llen ist die-
ses Plasma der Sonnenwind, ein von der Son-
ne ausgehender Partikelstrom, der hauptsa¨chlich
aus Protonen und Elektronen besteht. Bei diesen
Messungen sind Raumsonden jedoch einer grund-
legenden Einschra¨nkung unterworfen: Sie ko¨nnen
nur an ihrer aktuellen Position Messdaten sam-
meln und nur zu genau dem Zeitpunkt, zu dem sie
sich dort aufgehalten haben. Numerische Plasma-
simulationen setzen an dieser Stelle an: Ha¨ufig ba-
sierend auf Original-Messwerten wird nicht nur ei-
ne kleine Stelle, sondern die gesamte Umgebung
des Objekts simuliert. Dies ermo¨glicht beispiels-
weise, den Verlauf von Plasmastrukturen wie Bug-
stoßwellen aufzuzeigen oder auch, wie im Falle
von Enceladus, die Struktur der Ausgasungen des
Mondes durch Anpassung des Simulationsmodells
an die Daten zu ermitteln.
Der Erdmond ist wegen der Schlichtheit seiner
Sonnenwind-Wechselwirkung ein scheinbar ein-
fach zu simulierendes und zu verstehendes Ob-
jekt: Im Gegensatz zu anderen Ko¨rpern wie un-
serer Erde verfu¨gt er u¨ber kein intrinsisches Ma-
gnetfeld, ebenso fehlt ihm eine dichte Atmospha¨re,
die Sonnenwindteilchen schlagen daher direkt auf
der Mondoberfla¨che auf und werden absorbiert.
Durch diesen Effekt entsteht hinter dem Mond ei-
ne Vakuumregion im sonst von Sonnenwind domi-
nierten Weltraum, die eine Ausdehung vom meh-
reren Tausend Kilometern hat, bis sie durch den
einstro¨menden Sonnenwind wieder aufgefu¨llt ist.
Wir haben nun den Vorbeiflug eines der ARTEMIS-
Satelliten hinter dem Mond simuliert, wofu¨r wir
erstmals eine Echtzeitsimulation des gesamten
Vorbeifluges durchgefu¨hrt haben: Normalerweise
wird eine Simulation bis zum Erreichen eines qua-
sistationa¨ren Zustands gerechnet, dem Zeitpunkt
also, an dem sich die ausgebildeten Plasmastruk-
turen nicht mehr wesentlich a¨ndern. Das Erreichen
dieses Zustands dauert meist nur wenige Echtzeit-
Minuten, was nichtsdestotrotz mehreren hundert
CPU-Stunden entspricht - je nach Situation auch
deutlich mehr. Bei der Simulation des Mondvor-
beiflugs trat nun folgendes Problem auf: Das Ma-
gnetfeld des Sonnenwindes am Mond durchlief
sehr starke Schwankungen, so dass aus der Mes-
sung allein nicht gekla¨rt werden konnte, welche Ef-
fekte auf den Einfluss des Mondes und welche auf
den Sonnenwind zuru¨ckzufu¨hren sind. Daher ha-
ben wir den Vorbeiflug in seiner gesamten Dauer
von zwei Stunden nachsimuliert, was etwa 100x so
viel Rechenzeit beno¨tigte wie eine u¨bliche Simula-
tion. Dadurch waren wir in der Lage, sonnenwind-
und mondbedingte Einflu¨sse zu separieren und
neue Erkenntnisse u¨ber die Struktur dieser Vaku-
umregion zu gewinnen. Solche Resultate ko¨nnen
auch in die weitere Planung der Sondenflugbah-
nen einbezogen werden, um beispielsweise in der
Simulation entdeckte Effekte mo¨glichst gut durch
Daten besta¨tigen zu ko¨nnen[1].
Im Gegensatz zum Erdmond, der sich meist
im Sonnenwind befindet, bewegt sich der Saturn-
mond Enceladus in der Magnetospha¨re des Sa-
turns, so dass hier entsprechend das magneto-
spha¨rische Plasma betrachtet werden muss. Ence-
ladus zeigt trotz seiner geringen Gro¨ße einzig-
artige kryovulkanische Aktivita¨t: Vermutlich auf-
grund eines Ozeans aus flu¨ssigem Wasser unter-
halb der Oberfla¨che gehen von der Su¨dpolarregion
geysirartige Jets aus Wasserdampf und Eis aus,
die den s.g. Plume bilden. Die Untersuchung die-
ses Plumes sowie seiner Wechselwirkung mit Sa-
turns Magnetfeld und Plasma ist eins der zen-
tralen Ziele der aktuellen NASA/ESA Mission
Cassini: Wa¨hrend bisher 14 naher Vorbeiflu¨ge
konnte eine große Menge an Daten gesam-
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Abbildung 1: 2D-Schnitte durch die Simulationsbox der Mondsimulation: Sonnenwinddichte, -geschwindigkeit und
Magnetfeld (v.l.n.r). Der Sonnenwind stro¨mt von links in die Box und wird vom Mond absorbiert, hinter
dem Mond entsteht eine Vakuumregion (links). Diese wird von dem umgebenden Plasma wieder auf-
gefu¨llt, wobei dieses beschleunigt oder verlangsamt werden kann (mitte). Das Magnetfeld wird vom
Mond quasi nicht beeinflusst, jedoch tragen die einstro¨menden Teilchen hinter dem Mond ebenfalls
ein Magnetfeld, so dass es zu einer Erho¨hung kommt (rechts).
melt werden. Zur Interpretation dieser Daten
sind unter anderem Plasmasimulationen notwen-
dig: Sto¨ße zwischen den Wassermoleku¨len des
Plumes und magnetospha¨rischen Ionen verursa-
chen eine lokale Sto¨rung von Saturns Magnet-
feld, die von Cassini gemessen werden kann. Bei
einer U¨bereinstimmung zwischen simulierter und
gemessener Magnetfeldsto¨rung lassen sich da-
her anhand der in der Simulation angenomme-
nen Dichte der Wassermoleku¨le Ru¨ckschlu¨sse auf
die reale Dichte und Produktionsrate des Plumes
ziehen[2].
Zur Simulation verwendet die AG NPS dabei
den Hybrid-Simulationscode A.I.K.E.F. (Adaptive
Ion Kinetic Electron Fluid). ”Hybrid” bedeutet hier-
bei, dass die Protonen und schwerere Ionen des
Weltraumplasmas als Makropartikel repra¨sentiert
werden, die sich frei innerhalb der Zellen des
Simulationsgitters entsprechend der Lorentzkraft
bewegen ko¨nnen. Die leichten Elektronen hinge-
gen werden als masselose, ladungsneutralisieren-
de Flu¨ssigkeit modelliert. Auf den Knoten des
Gitters werden aus den Teilchenkoordinaten die
elekromagnetischen Felder interpoliert, mit denen
dann im na¨chsten Zeitschritt die Teilchenbeschleu-
nigung bestimmt wird. Der Simulationscode ist da-
bei in der Lage, adaptiv zu arbeiten. Das bedeutet,
die Auflo¨sung des Simulationsgitters kann in Tei-
len der Simulation erho¨ht werden, um so relevante
Strukturen besser auflo¨sen zu ko¨nnen und gleich-
zeitig weniger relevante Orte effizient mit geringer
Auflo¨sung zu betrachten. Die Hybrid-Beschreibung
bietet sich immer dann an, wenn kinetische Effekte
der Ionen, wie z. B. die Gyration beru¨cksichtigt wer-
den mu¨ssen, d.h. die Gyrationsradien vergleich-
bar mit der Gro¨ße des Hindernisses sind und die
Elektronendynamik wegen der viel kleineren Mas-
se der Elektronen vernachla¨ssigt werden kann. Ei-
ne u¨bliche Simulation besteht in der gro¨bsten Ebe-
ne aus etwa 100 Zellen pro Raumrichtung, die
Auflo¨sung wird jedoch in Teilen des Simulations-
gebietes oft um 23 oder 24 erho¨ht. In jeder Gitter-
zelle befinden sich dabei 20-100 Makropartikel, so
dass in der gesamten Simulation oft mehrere Mil-
liarden Partikel enthalten sind. Je nach Teilchen-
zahl, Auflo¨sung, Adaptivita¨t und beno¨tigter Echt-
zeit dauert eine Simulationen bei Verwendung von
128 CPUs mehrere Tage. Hinzu kommt, dass ei-
ne große Anzahl an Parametern getestet werden
muss, weshalb bis zu 100 Simulationen durch-
gefu¨hrt werden mu¨ssen.
Mehr zum Thema
1. Wiehle, S. et al., First Lunar Wake Passage of
ARTEMIS: Discrimination of Wake Effects and
Solar Wind Fluctuations by 3D Hybrid Simulati-
ons, Plan. Space Sci., subm.
2. Kriegel, H. et al., Hybrid simulations of moon-
magnetosphere interactions at Saturn, Talk (in-
vited) at AGU Fall Meeting 2010
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Eine Reise mit vielen Fragezeichen
Untersuchung der Plasmaumgebung des Kometen 67P/Churyumov-Gerasimenko
K.-H. Glaßmeier, C. Koenders, Institut fu¨r Geo-
physik und extraterrestrische Physik, Technische
Universita¨t Braunschweig
Kurzgefasst
• Die europa¨ische Raumsonde ROSETTA un-
tersucht ab 2014 den Kometen Churyumov-
Gerasimenko.
• Bei Kometen kommt es zu einer Wechselwirkung
des Sonnenwindes mit kometaren Gasen, die
u.a. den Schweif entstehen la¨sst.
• Es sind numerische Simulationen notwendig, um
genaue Aussagen u¨ber diese Wechselwirkung
machen zu ko¨nnen und die ROSETTA Mission
vorzubereiten.
Am 2. Ma¨rz 2004 startete die europa¨ische Raum-
sonde ROSETTA zu einer langen Reise, deren Ziel
der Komet 67P/Churyumov-Gerasimenko ist. Die
Raumsonde soll diesen Kometen im Jahr 2014 er-
reichen und ihn dann bei seinem Umlauf um die
Sonne begleiten.
Vereinfacht dargestellt sind Kometen große Bro-
cken aus Eis und Staub. Ihr Radius betra¨gt nur
wenige Kilometer. Na¨hert sich ein Komet der Son-
ne, so wird er durch die zunehmende Sonnen-
einstrahlung erwa¨rmt. Es kommt zur Sublimation
des Eisanteils, so dass eine flu¨chtige Atmospha¨re
aus Wassermoleku¨len und Staubteilchen entsteht.
Zudem entsteht ein heller Staubschweif, der im-
mer hinter dem Kometenkern hinterher la¨uft und
hauptsa¨chlich aus den Staubteilchen besteht. Es
bildet sich aber auch noch ein weiterer Schweif,
der Plasmaschweif. Dieser besteht gro¨ßtenteils
aus ionisierten Wassermoleku¨len und zeigt immer
direkt von der Sonne weg.
Dieses Verhalten la¨sst sich mithilfe der Plasma-
physik erkla¨ren: Die Wassermoleku¨le in der Na¨he
des Kometen werden durch UV-Strahlung ionisiert
und bilden so ein Plasma. Ein anderes Plasma, der
Sonnenwind, erreicht den Kometen von der Son-
ne her kommend. Mit etwa 400 km/s bewegen sich
Protonen und Elektronen durch das Sonnensys-
tem. Dieses Plasma transportiert neben den Teil-
chen auch noch das Magnetfeld der Sonne. Die
Wechselwirkung zwischen diesen beiden Plasmen
fu¨hrt zur Ausbildung von unterschiedlichen Struk-
turen und Grenzschichten. Eine dieser Strukturen
ist der Plasmaschweif, dessen Struktur und Dyna-
mik durch unterschiedliche Experimente an Bord
der ROSETTA Sonde vermessen werden kann.
In der Vergangenheit sind bereits andere Raum-
sonde an Kometen vorbeigeflogen. Allerdings
konnten sa¨mtliche Sonden jeweils nur einmal an
”
ihrem“Kometen vorbeifliegen. Somit sind bis heu-
te nur Momentaufnahmen von der Wechselwir-
kung kometaren Materials mit dem Sonnenwind
bekannt. Des Weiteren hatten alle Kometen bei
den Vorbeiflu¨gen eine mittlere bis hohe Ausga-
sungsrate von etwa 1027 bis 1029 mol/s.
Anders wird dies sein, wenn ROSETTA im Mai
2014 Churyumov-Gerasimenko erreicht. Zu die-
sem Zeitpunkt befindet sich der Komet in einer Ent-
fernung von etwa 4 Astronomischen Einheiten (AE)
zur Sonne und hat eine Ausgasungsrate von nur
1024 mol/s. Daher wird eine deutlich schwa¨chere
Wechselwirkung erwartet, als es bei den bisher be-
suchten Kometen der Fall war. U¨ber die Strukturen,
die sich bei einer deutlich schwa¨cheren Wechsel-
wirkung ausbilden, ist noch nichts aus Beobach-
tungsdaten bekannt. Folglich ist ROSETTAs Missi-
on eine Reise mit vielen Fragezeichen.
Um dennoch die Messungen der Sonde in der
Umgebung des Kometen zu planen, sind numeri-
sche Simulationen erforderlich. Sie stellen bis zur
Ankunft die einzige Mo¨glichkeit dar, sich ein Bild
von der Wechselwirkungsregion zu verschaffen,
denn die Wechselwirkung la¨ßt sich nicht im Labor
nachstellen. Nur durch numerische Simulationen
ko¨nnen so die zuku¨nftigen Messungen optimiert,
Telemetrie und Energie gespart und der wissen-
schaftliche Erfolg der Mission vergro¨ßert werden.
Das von uns benutzte Simulationsmodell ist ein
sogenanntes Hybrid-Modell[1]. In diesem Modell
werden die Ionen des Sonnenwindes und der ko-
metaren Teilchen als kinetische Partikel beschrie-
ben. Dies ist besonders wichtig, da geladene Teil-
chen in einem Plasma um das lokale Magnetfeld
gyrieren und somit einen individuellen Teilchen-
charakter haben. Die Elektronen werden jedoch
als Flu¨ssigkeit beschrieben. Dadurch lassen sich
zwar keine kinetischen Effekte der Elektronen un-
tersuchen. Allerdings sind die Skalen dieser Effek-
te deutlich kleiner als die der Ionen und ko¨nnen
vernachla¨ssigt werden. Zudem kann durch diese
Vereinfachung Rechenkapazita¨t gespart werden.
Anders als in der Luft oder einer Flu¨ssigkeit
geschieht die Interaktion zwischen den Teilchen
nicht durch Sto¨ße, sondern u¨ber elektromagneti-
sche Felder. Diese wirken als Lorentz-Kraft auf die
Teilchen im Plasma und es kommt zur Wechselwir-
kung zwischen den Teilchen und den Feldern. Um
Rechenkapazita¨ten zu sparen, werden in den Si-
mulationen die elektromagnetischen Felder nur auf
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Abbildung 1: Die Ergebnisse einer Simulation der Plasmaumgebung von Churyumov-Gerasimenko bei einer Ent-
fernung von 1,3 AE. Die Abbildungen zeigen zum Einen die Sta¨rke des Magnetfeldes (links) und zum
Anderen die Teilchendichte (rechts). Der Sonnenwind stro¨mt von links in die Simulationsbox und ist
zuna¨chst ungesto¨rt. Allerdings nimmt der Einfluss der kometaren Ionen zum Nukleus (nicht sichtbar,
in der Bildmitte) hin stetig zu und es kommt zu einer Bugstoßwelle. Diese parabelfo¨rmige Struktur ist
sowohl im Magnetfeld als auch in der Teilchendichte durch den sprunghaften Anstieg zu erkennen.
Neben zahlreichen anderen Strukturen ist auch zu erkennen, dass sich ein Schweif ausbildet, der
von der Sonne weg gerichtet ist. Dies ist der Plasmaschweif.
Gitterknoten berechnet und die Felder fu¨r die Be-
rechnungen der Kraft auf die Teilchen interpoliert.
Ein großes Problem bei der Simulation der
Wechselwirkung sind die unterschiedlichen Ska-
len, auf denen Grenzschichten und Strukturen auf-
treten. Einerseits ist das zu betrachtende Gebiet
riesig: mehrere Millionen Kilometer. Andererseits
wird sich die ROSETTA Sonde in einer Entfernung
von nur einigen 10 Kilometern zum Kometenkern
bewegen. Somit ist es notwendig und besonders
wichtig, dass die Strukturen in dieser Region durch
die Simulationen aufgelo¨st werden.
Fru¨here Hybridsimulationen [2] erreichten nur ei-
ne ra¨umliche Auflo¨sung von etwa 100km. Sie konn-
ten somit die kleinen Strukturen in der Na¨he des
Nukleus nicht darstellen. Die Weiterentwicklung
des Simulationsprogrammes benutzt nun ein ad-
aptives Gitter, das eine deutlich bessere Auflo¨sung
in der Na¨he des Nukleus als am Rand der Simula-
tionsbox ermo¨glicht.
Durch diese Weiterentwicklung und die Rechen-
kapazita¨ten auf dem HLRN sind wir nun erstmals in
der Lage mit einer Hybridsimulation die diamagne-
tische Kavita¨t ra¨umlich aufzulo¨sen. Diese Struktur
zeichnet sich durch einen sehr starken Abfall der
Magnetfeldsta¨rke in der Na¨he des Nukleus aus. Er-
kennen la¨sst sich diese auch im linken Teil von Ab-
bildung 1 in der Bildmitte, wo die Magnetfeldsta¨rke
auf etwa 0nT abfa¨llt.
Die Simulationen aus diesem Projekt werden
helfen einige offene Fragen zur Wechselwirkung zu
beantworten und somit die ROSETTA Mission vor-
anbringen.
Mehr zum Thema
1. Bagdonat, T. und Motschmann, U.:3D Hybrid Si-
mulation Code Using Curvilinear Coordinates:
Journal of Computational Physics, 183:470-485
: doi:10.1006/jcph.2002.7203.
2. Bagdonat, T. und Motschmann, U.:From aWeak
to a Strong Comet - 3d Global Hybrid Simulation
Studies: Earth Moon and Planets, 90:305-321:
doi:10.1023/A:1021578232282
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Wie Turbulenz in Galaxienhaufen entsteht
Numerical simulations of an infalling subcluster: A comparative study
W. Schmidt, J. Schulz, E. Le´veˆque, Institut fu¨r
Astrophysik, Georg-August-Universita¨t Go¨ttingen
Kurzgefasst
• Galaxienhaufen enthalten große Mengen an
Gas, das durch verschiedene Vorga¨nge durch-
einandergewirbelt werden kann.
• Das passiert zum Beispiel, wenn ein kleiner Ga-
laxienhaufen in einen großen Haufen durch des-
sen Schwerkraft hineingezogen wird.
• Wir untersuchen in einem stark idealisierten Mo-
dell, wie dabei Turbulenz entsteht und welche
Unterschiede bei der Verwendung von verschie-
denen Berechnungsmethoden auftreten. Das
kann uns Hinweise darauf geben, wie zu-
verla¨ssig diese Methoden sind.
Wasserstoffgas bildet innerhalb von Galaxien das
Rohmaterial, aus dem Sterne entstehen. Aber
auch außerhalb der Galaxien kommen große Gas-
mengen vor. In Galaxienhaufen (engl. cluster), al-
so Ansammlungen von Galaxien, die durch die
Gravitation der sogenannten Dunklen Materie zu-
sammengehalten werden, gibt es das Intracluster-
Medium, das sich auf Grund seiner hohen Tem-
peratur durch Ro¨ntgenstrahlung bemerkbar macht.
Außerdem hat man Hinweise gefunden, dass das
Gas in Galaxienhaufen turbulent ist. Unter Turbu-
lenz versteht man im weiteren Sinne stark fluktu-
ierende, ungeordnete Stro¨mungsbewegungen. Als
Ursache fu¨r die Turbulenz im Intracluster-Medium
kommen Verschmelzungen von Galaxienhaufen in
Frage.
In unserem Projekt bescha¨ftigen wir uns mit ei-
nem Spezialfall der Verschmelzung von zwei Ga-
laxienhaufen, na¨mlich des Sturzes eines kleinen
Haufens (engl. subcluster) in einen viel gro¨ßeren.
Das ist in gewisser Hinsicht dem Sturz eines klei-
nen Himmelsko¨rpers, wie etwa eines Asteroiden,
auf einen gro¨ßeren, z. B. einen Planeten, ver-
gleichbar. Nur gibt es in unserem Fall natu¨rlich
keine festen Ko¨rper, sondern gravitativ gebunde-
ne Gasmassen. Uns geht es dabei nicht darum,
alle Details mo¨glichst genau zu beru¨cksichtigen,
sondern wir studieren grundlegende Eigenschaf-
ten dieses Vorganges in einem stark vereinfach-
ten Modell und vergleichen die Ergebnisse, die
aus unterschiedlichen Berechnungsmethoden fol-
gen. Dementsprechend kommen individuelle Ga-
laxien im Modell nicht vor. Vielmehr konzentrieren
wir uns auf das Gas in den Haufen. Der Subclus-
ter wird durch einen anfangs kugelfo¨rmigen Gas-
ball beschrieben, der durch ein bestimmtes Gra-
vitationspotential gebunden ist. Den Sturz in den
großen Cluster hinein beschreiben wir durch ein
umgebendes Medium konstanter Dichte, das die-
sen Gasball mit einer Geschwindigkeit umstro¨mt,
die der Fallgeschwindigkeit entspricht. Wir bewe-
gen uns also mit dem Subcluster mit und das Gas
des großen Clusters erscheint uns damit als ei-
ne Art Fahrtwind. Der Trick mit dem mitbewegten
Bezugssystem ermo¨glicht es, zu jedem Zeitpunkt
nur einen relativ kleinen Ausschnitt der Umgebung
des Subclusters zu berechnen. Dieses Modell wird
von uns in verschiedene Codes implementiert, die
fu¨r stro¨mungsmechanische Berechnungen in der
Astrophysik gebra¨uchlich sind.
Ein flexibler und weit verbreiteter Code, der von
einem Gitterverfahren Gebrauch macht, ist Enzo.
Unter einem Gitterverfahren versteht man, dass
das Raumgebiet, in dem die Stro¨mung berech-
net werden soll, in kleine wu¨rfelfo¨rmige Gitterzellen
unterteilt wird. Jeder Zelle sind bestimmte Werte
der stro¨mungsmechanischen Variablen (die Dich-
te des Gases, die Geschwindigkeit der Stro¨mung,
etc.) zugeordnet, deren zeitliche und ra¨umliche
Vera¨nderung durch die Eulerschen Gleichungen
beschrieben wird. In manchen Raumgebieten tre-
ten nur u¨ber relativ große Absta¨nde hinweg merk-
liche A¨nderungen der Variablen auf, wa¨hrend die-
se in anderen Gebieten stark fluktuieren ko¨nnen.
Daher wird die Gro¨ße der Gitterzellen dynamisch
an die Stro¨mung angepasst. Diese Art der Berech-
nung nennt man adaptive Gitterverfeinerung. Un-
sere Arbeitsgruppe hat eine spezielle Methode fu¨r
die Verfeinerung der Gitter in Simulationen turbu-
lenter Stro¨mungen mit starken Kompressionseffek-
ten entwickelt [1], die auf der Bestimmung statis-
tischer Schwankungen der Vortizita¨t (ein Maß fu¨r
die Intensita¨t von Wirbeln) und der Kompressions-
rate beruht. In einer fru¨heren Studie hat sich her-
ausgestellt, dass diese Methode fu¨r das oben be-
schriebene Modell sehr gut funktioniert [2]. Die Ab-
bildung 1 veranschaulicht die zeitliche Entwicklung
der Stro¨mung im Umfeld des Subclusters anhand
des Betrages der Vortizita¨t in einer aktuellen Simu-
lation mit 256 Prozessorkernen.
Im weiteren Verlauf des Projekts werden wir a¨hn-
liche Simulationen mit Castro ausfu¨hren, einem am
Lawrence Berkeley National Laboratory entwickel-
ten Code, der ein ausgeklu¨gelteres Verfahren zur
Lo¨sung der Eulerschen Gleichungen verwendet.
Daru¨berhinaus planen wir einen Vergleich der Er-
gebnisse mit dem Code Gadget. Anders als Castro
berechnet Gadget die Bewegungen einer Vielzahl
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Abbildung 1: Darstellung der Vortizita¨t des den Subcluster umstro¨menden Gases in einer Schnittebene an vier
aufeinanderfolgenden Zeitpunkten. Die Bewegungsrichtung des Subclusters in den großen Cluster
hinein muss man sich von rechts nach links denken. Der sichtbare Bildausschnitt bewegt sich aber
mit dem Subcluster mit, sodass dessen Position fest bleibt und das umgebende Gas von links nach
rechts vorbeistro¨mt. Infolgedessen wird von dem anfangs kugelfo¨rmigen Gasball im Laufe der Zeit
mehr und mehr Gas abgestreift und es bildet sich ein stark turbulenter Schweif aus.
von sich mit der Stro¨mung mitbewegenden Teil-
chen. Dies soll uns Aufschluss u¨ber die Frage ge-
ben, welche Methode zur Simulation astrophysika-
lischer Turbulenz besonders geeignet ist.
Mehr zum Thema
1. Schmidt, W., J. C. Niemeyer, M. Hupp, C. Fe-
derrath and A. Maier, 2007: A New Modelling
Approach for Turbulent Astrophysical Flows,
http://www.deisa.eu/science/deci/projects2005-
2006/FEARLESS
2. Iapichino, L., J. Adamek, W. Schmidt and J.
C. Niemeyer 2008: Hydrodynamical adaptive
mesh refinement simulations of turbulent flows
- I. Substructure in a wind, Month. Not. Roy.
Astron. Soc. 388, 1079-1088
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Vielteilchentanz im Gigahertz-Takt
Quanten-Monte-Carlo fu¨r korrelierte Quantensysteme im und abseits des
thermischen Gleichgewichts
Th. Pruschke, A. Honecker, S. Fuchs, A. Kalz, A.
Dirks, Theoretische Physik, Universita¨t Go¨ttingen
Kurzgefasst
• Unsere Computer werden immer kleiner, schnel-
ler und leistungsfa¨higer. Mittlerweile werden die
Strukturen auf den Chips so klein, dass die de-
taillierten Eigenarten einzelner Elektronen wich-
tig werden und zum Teil sogar die Eigenschaften
dominieren.
• Dieses Grenzland zwischen unserer ta¨glichen
Erfahrungswelt und den Gesetzen auf atoma-
ren La¨ngenskalen stellt eine große Heraus-
forderung an die moderne Festko¨rperphysik
dar, deren Bewa¨ltigung den Einsatz moderner
Ho¨chstleistungscomputer erforderlich macht.
• Fu¨r unsere Rechnungen setzen wir numerische
Verfahren basierend auf statistischen Methoden
ein. Um damit verla¨ssliche Aussagen ableiten zu
ko¨nnen, beno¨tigt man eine ausreichend große
Stichprobe an Daten. Ho¨chstleistungscomputer
wie der HLRN mit schneller interner Kommuni-
kation und gutem Speicherausbau erlauben, vie-
le solcher Stichproben gleichzeitig (=parallel) zu
erzeugen und damit die no¨tigen Rechenzeiten
auf ein vernu¨nftiges Maß zu beschra¨nken.
• Im vergangenen Jahr konnten so in unserem
Projekt neue Ergebnisse zum Verhalten von Teil-
chen in eingeschra¨nkten Geometrien (Quanten-
punkte, optische Fallen, . . .) sowie zum sog.
quantenkritischen Verhalten infolge konkurrie-
render Wechselwirkungen erhalten werden, die
zu einem tieferen Versta¨ndnis der Eigenschaften
wechselwirkender Quantenobjekte fu¨hren.
Die theoretische Untersuchung wechselwirkender
Quantensysteme ist eines der aktivsten Gebie-
te der modernen Festko¨rperforschung. Neue Her-
ausforderungen sind in den letzten 10 Jahren
durch die Fortschritte in der Nanostrukturierung
von Materialien und der Erzeugung komplexer
Systeme ultrakalter Atome entstanden: Inhomoge-
ne Strukturen in optischen Fallen, Nichtgleichge-
wichtstransport durch Nanostrukturen und die da-
mit zusammenha¨ngenden mo¨glichen Anwendun-
gen im Gebiet der Spintronik oder des Quanten-
computing machen es notwendig, diese Systeme
quantitativ zu beschreiben. Aufgrund der Komple-
xita¨t und der Konkurrenz verschiedener Energie-
bzw. Zeit- und La¨ngenskalen werden hier Metho-
den beno¨tigt, die mo¨glichst wenige, kontollierte
Na¨herungen beno¨tigen [1]. Relativ universell ein-
setzbar ist das Quanten-Monte-Carlo-Verfahren,
das eine Auswertung komplexer Gleichungssyste-
me mit statistischen Mitteln ermo¨glicht. Bisher gab
es allerdings das Problem, dass man (i) Raum
und Zeit diskretisieren musste und (ii) keine Pro-
bleme abseits des thermodynamischen Gleichge-
wichtes behandeln konnte. Infolge der Entwicklung
neuer Algorithmen in den vergangenen 5 Jahren
sind diese Restriktionen zum Teil u¨berwunden wor-
den, und man kann mit Monte-Carlo-Simulationen
effizienter und vor allem zuverla¨ssiger komplexe
Quantensysteme im und jenseits des thermischen
Gleichgewichtes untersuchen.
Die Themen, die in unserem Projekt unter-
sucht werden, sind zum einen die Simulation stati-
ona¨rer Nichtgleichgewichtszusta¨nde in Nanostruk-
turen [2], sog. Quantenpunkten, und zum anderen
die Untersuchung der Dynamik stark wechselwir-
kender Gittermodelle mit konkurrierenden Wech-
selwirkungen im thermischen Gleichgewicht [3].
Hier bieten die neuen Algorithmen z.B. durch
die Abwesenheit bzw. potentielle Reduktion
des bekannten Vorzeichenproblems in Monte-
Carlo-Simulationen die Mo¨glichkeit, bislang nicht
zuga¨ngliche Fragestellungen zu untersuchen. Bei-
de Bereiche sind durch a¨hnliche Modelle und damit
zusammenha¨ngend gleichartige numerische Algo-
rithmen verknu¨pft. Die eingesetzten Algorithmen
werden im Rahmen einer internationalen Koope-
ration, dem ALPS-Projekt, entwickelt und dabei
sta¨ndig auf die effiziente Ausnutzung moderner
Rechnerarchitekturen hin optimiert [4].
Ein Querschnitt der mit Hilfe des HLRN in der
vergangenen Fo¨rderperiode erhaltenen Ergebnis-
se ist in Abb. 1 dargestellt.
(i) Elektronische Eigenschaften von Festko¨r-
pern: Abb. 1a und b stellen gerechnete Pho-
toemissionsspektren eines Festko¨rpers dar.
In Abb. 1a liegt ein sog. korreliertes Metall
vor, dessen Fingerabdruck die reichhaltigen,
in der Mitte scharfen, Strukturen sind; in Abb.
1b hingegen liegt ein Isolator vor, der in der
Mitte des Spektrums eine Lu¨cke aufweist.
Solche Spektren finden sich experimentell in
vielen U¨bergangsmetallverbindungen, wobei
der U¨bergang zwischen Metall und Isolator
z.B. durch a¨ußeren Druck verursacht werden
kann.
(ii) Thermometrie fu¨r endliche Systeme: Fu¨r
endliche Systeme mit kleiner Teilchenzahl ist
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Abbildung 1: Ergebnisse aus Rechnungen mit den Computern des HLRN: Winkelaufgelo¨stes Photoemmissions-
spektrum eines a) korrelierten Metalls bzw. b) Isolators. Panel c) zeigt die Entropie eines Ensembles
kalter Atome als Funktion des Abstandes vom Zentrum fu¨r verschiedene Temperaturen, und d) das
Grundzustandsphasendiagramm eines Modells fu¨r ein magnetisches Material.
die Temperatur schwer zu messen. Hinge-
gen kann man z.B. aus Experimenten die
Entropie bestimmen, und aus dieser dann
die Temperatur. Solche gerechneten Entro-
piekurven fu¨r verschiedene Temperaturen
als Funktion des Abstandes vom Massen-
schwerpunkt des Systems zeigt Abb. 1c. Ver-
gleiche einer solchen Rechnung mit Meßkur-
ven ko¨nnen dazu dienen, eine solche Ther-
mometrie durchzufu¨hren.
(iii) Konkurrierende Wechselwirkungen: Konkur-
renz von Wechselwirkungen in Quanten-
systemen kann ganz einschneidende Fol-
gen fu¨r das physikalische Verhalten haben.
In Abb. 1d sieht man das Grundzustands-
phasendiagramm eines magnetischen Mo-
dells mit Wechselwirkungen verschiedener
Reichweiten (V1, V2), die unterschiedlich ge-
ordnete Zusta¨nde favorisieren. Zusa¨tzliche
Quantenfluktuationen (ti) erweitern das Pha-
sendiagramm um weitere Grundzusta¨nde.
Solch ein Wechselspiel aus unterschiedli-
chen Phasen kann fu¨r Anwendungen im Be-
reich zuku¨nftiger Informationstechnologien,
z.B. in Hinblick auf die sog. Spintronik, rele-
vant sein.
Mehr zum Thema
1. Th. Maier, M. Jarrell, Th. Pruschke, M.H. Hettler,
Quantum Cluster Theories, Rev. Mod. Phys. 77,
1027 (2005); J.E. Han, R.J. Heary, Imaginary-
Time Formulation of Steady-State Nonequilibri-
um: Application to Strongly Correlated Trans-
port, Phys. Rev. Lett. 99, 236808 (2007).
2. A. Dirks, P. Werner, M. Jarrell, T. Prusch-
ke, Continuous-Time Quantum Monte Car-
lo and Maximum Entropy Approach to an
Imaginary-Time Formulation of Strongly Corre-
lated Steady-State Transport, Phys. Rev. E 82,
026701 (2010).
3. S. Fuchs, T. Pruschke, M. Jarrell, Analytic Con-
tinuation of Quantum Monte Carlo Data by Sto-
chastic Analytical Inference, Phys. Rev. E 81,
056701 (2010).
4. E. Gull, P. Werner, S. Fuchs, B. Surer, T. Prusch-
ke, M. Troyer, Continuous-Time Quantum Monte
Carlo Impurity Solvers, erscheint in Computer
Physics Communications; E. Gull, P. Staar, S.
Fuchs, P. Nukala, M.S. Summers, Th. Prusch-
ke, Th. Schulthess, Th. Maier, Sub-matrix upda-
tes for the Continuous-Time Auxiliary Field algo-
rithm, arXiv:1010.3690 (2010).
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Elektronen im Atom in Aufregung versetzt
First principle simulations of classical and quantum charged-particle systems
M. Bonitz, K. Balzer, S. Bauch, T. Ott, Institut fu¨r
Theoretische Physik und Astrophysik, Christian-
Albrechts-Universita¨t zu Kiel
Kurzgefasst
• Simulation der durch starke Felder induzierten
Elektronendynamik in Atomen und Moleku¨len mit
quantenstatistischen Methoden.
• Die Beschreibung der Elektron-Elektron Wech-
selwirkung gelingt auf einem relativ hohen Ni-
veau, inklusive Korrelationeneffekte.
• Simulationen sind aufgrund der komplexen ma-
thematischen Struktur der quantenstatistischen
Bewegungsgleichungen sehr aufwendig und
beno¨tigen mehr als 2 TB Speicher bei parallelem
Einsatz von bis zu 1024 CPUs.
Grundlegende Eigenschaften unserer Alltagswelt
werden durch Prozesse auf kleinsten Raum- und
Zeitskalen physikalisch bestimmt. Eine maßgebli-
che Rolle spielen dabei die Elektronen – nega-
tiv geladene Elementarteilchen – die fu¨r die che-
mischen, elektrischen und optischen Eigenschaf-
ten von Atomen, Moleku¨len und Materialien verant-
wortlich sind. Insbesondere ihre zeitliche Dynamik
und die Mo¨glichkeiten zu ihrer Kontrolle stehen da-
her seit vielen Jahren im Fokus theoretischer und
experimenteller Untersuchungen.
In den letzten Jahren sind mit dem Aufkom-
men der sogenannten “Attophysik” (eine Attose-
kunde ist der 1018te Teil einer Sekunde) enorme
Fortschritte auf dem Gebiet der experimentellen
Physik erreicht worden [1]. Von zentraler Bedeu-
tung ist dabei die Entwicklung und Nutzung neuar-
tiger Strahlungsquellen, die koha¨rentes “Licht” im
Ultravioletten bis hin zum Ro¨ntgenbereich erzeu-
gen. Beispiele dafu¨r sind freie Elektronenlaser und
neue Labor-Laserquellen. Sie erlauben es, mit bis-
her unerreichter Pra¨zision immer schnellere Pro-
zesse zu untersuchen und zu kontrollieren. Insbe-
sondere die Bewegung der Elektronen in einzel-
nen Atomen oder Moleku¨len und ihre gegenseiti-
ge Beeinflussung kann damit zeitlich aufgelo¨st un-
tersucht werden. Dazu geho¨ren fundamentale Pro-
zesse wie Sto¨ße, Anregungen und Zerfallsprozes-
se, aber auch das Entstehen und Aufbrechen che-
mischer Bindungen in Moleku¨len und an der Ober-
fla¨che von Festko¨rpern.
Diese neuartigen Experimente zu verstehen, er-
fordert eine angemessene theoretische Beschrei-
bung. Die Prozesse im Atom ko¨nnen dabei nur im
Rahmen der Quantenmechanik verstanden wer-
den, die unser Universum auf mikroskopischer
Ebene beherrscht. Im Gegensatz zur sogenann-
ten klassischen Mechanik werden die Elektro-
nen dabei nicht wie Planeten auf festen Bahn-
kurven durch Ort und Geschwindigkeit beschrie-
ben, sondern durch eine ra¨umlich “verschmierte”
Aufenthaltswahrscheinlichkeit. Dadurch ergibt sich
allerdings eine vielfach erho¨hte Anforderung an
Computer-Speicher und Rechenzeit.
Die Grundgleichung der nicht-relativistischen
Quantenmechanik ist die Schro¨dingergleichung,
welche die elektronischen Bewegungen und
Wechselwirkungen in kleinen Atomen vollsta¨ndig
beschreibt und die experimentell hervorragend
besta¨tigt ist. Ihre Lo¨sung ist fu¨r ausgwa¨hlte Sys-
teme numerisch handhabbar, wobei Effizienz und
der Speicherbedarf jedoch exponentiell mit der An-
zahl der Teilchen skalieren; als obere Grenze gel-
ten heute 4 Elektronen. Atome und Moleku¨le bein-
halten zum u¨berwiegenden Teil jedoch deutlich
mehr Elektronen. Hierbei muss beru¨cksichtigt wer-
den, dass jedes Elektron paarweise – u¨ber sei-
ne Ladung – und zusa¨tzlich durch seine quan-
tenmechanische Natur (Austausch), mit allen an-
deren in Verbindung steht. Daher bedienen wir
uns der Methoden der Quantenfeldtheorie, ins-
besondere der Theorie der Nichtgleichgewichts-
Greenfunktion (NGGF), die eine zweckma¨ßige Be-
schreibung von Vielteilchensystemen auf einem
hohen Niveau zur Verfu¨gung stellt. In den letz-
ten Jahren haben wir diese Verfahren weiterentwi-
ckelt [3] und auf Prozesse, die in Atomen auf Atto-
sekunden Zeitskalen ablaufen, ausgedehnt.
In diesem Projekt untersuchen wir die
Vielteilchen-Dynamik von Elektronen in Atomen
und Moleku¨len mit dem oben erwa¨hnten NGGF-
Zugang. Dabei lo¨sen wir ein System gekoppelter,
partieller Integro-Differentialgleichungen – die so-
genannten Keldysh-Kadanoff-Baym-Gleichungen.
Das Vorhandensein von zwei Zeitargumenten
macht die Berechnungen dabei sowohl beson-
ders zeit- als auch extrem speicheraufwa¨ndig. Die
La¨nge der Simulation ist bei gegebener Basis zur
Darstellung der NGGF u¨ber den maximal nutzba-
ren ArbeitsspeicherM festgelegt und ist proportio-
nal zu
√
M .
Als ein repra¨sentatives Beispiel zeigen wir in Ab-
bildung 1 numerische Ergebnisse zur Elektronen-
dynamik im Lithiumhydridmoleku¨l (LiH) [3]. Die-
ses besteht aus einem dreifach positiv gelade-
nen Lithium-Kern, einem einfach positiv gelade-
nen Wasserstoff-Kern und vier Elektronen. Die
Elektron-Kern Wechselwirkung (bei festem Bin-
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Abbildung 1: Zeitabha¨ngige Aufenthaltswahrscheinlichkeitsdichte 〈nˆe〉(x, t) der vier Elektronen im Lithiumhydrid-
moleku¨l bei Laseranregung im (X)UV-Wellenla¨ngenbereich aus Quantenfeldtheoretischen Simula-
tionen [3], links: ohne und rechts mit Elektron-Elektron-Korrelationen. Die rote Linie skizziert den
zeitlichen Verlauf der Amplitude E0(t) ∝ E0 cos(ωt) des Laserfeldes, E0 = 2.0 × 10
16 W/cm−2 und
ω = 35.5eV. In beiden Fa¨llen oszillert die Elektronendichte in nichttrivialer Weise im Laserfeld. Dabei
kommt das Resultat der rechten Abbildung dem exakten Verhalten, welches bei Systemen mit vier
Elektronen noch berechenbar ist, relativ nahe. Eine Zeiteinheit entspricht jeweils 24 Attosekunden
(24× 10−18 Sekunden), und eine Ortseinheit sind 0.0529 Nanometer (0.0529× 10−9 Meter).
dungsabstand) erfolgt durch die anziehende Cou-
lombkraft, wa¨hrend die Elektronen sich gegen-
seitig u¨ber die Coulombkraft abstoßen und sich
zusa¨tzlich durch ihre quantenmechanische Natur
(Pauliprinzip) beeinflussen.
Vereinfacht ko¨nnte man erwarten, dass sich die
Elektron-Elektron Wechselwirkung in der Vielteil-
chendynamik dadurch beru¨cksichtigen la¨sst, dass
jedes einzelne Elektron in klassischer Weise mit
dem mittleren Feld (Mean-Field) in Wechselwir-
kung tritt, das durch die Aufenthaltswahrscheinlich-
keit der anderen Elektronen erzeugt wird. Dies ist
jedoch eine sehr vereinfachte Vorstellung, die vie-
le Prozesse nicht korrekt beschreibt. Sie erfordert
daher quantenstatistische Korrekturen: Es mu¨ssen
1. Austauscheffekte beru¨cksichtigt werden, die
durch das Pauli-Prinzip hervorgerufen werden, und
2. sind Korrekturen, die als Elektron-Elektron Kor-
relationen bezeichnet werden, zu beru¨cksichtigen.
Der Vorteil unseres Zugangs liegt darin, dass das
Pauli-Prinzip durch Anwenden der Quantenfeld-
theorie intrinsisch eingebaut ist. Desweiteren las-
sen sich Korrelationseffekte mit relativ einfachen
Na¨herungen gut beschreiben. Dass Korrekturen
aufgrund von Korrelationen bei Anregungsprozes-
sen auf Attosekundenzeitskala wichtig sind, zeigt
Abbildung 1.
Mit diesen Resultaten haben wir die Grund-
lage gelegt fu¨r die theoretische Beschreibung
von Attosekundenprozessen in gro¨ßeren Atomen
und Moleku¨len. Der Erfolg dieser Untersuchun-
gen ist dabei in kritischer Weise abha¨ngig von der
Verfu¨gbarkeit modernster Rechenkapazita¨ten, die
uns am HLRN dankenswerterweise zur Verfu¨gung
stehen.
Mehr zum Thema
1. F. Krausz and M. Ivanov, Rev. Mod. Phys. 81
163 (2009)
2. S. Bauch, K. Balzer and M. Bonitz, Europhys.
Lett 91 53001 (2010)
3. K. Balzer, S. Bauch and M. Bonitz, Phys. Rev. A
81 022510 (2010); ibid. 82 033427 (2010)
4. www.theo-physik.uni-kiel.de/˜bonitz
Fo¨rderung
DFG-Sonderforschungsbereich TR24; BMBF Ver-
bundprojekt “Flash”
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Chirale Nanomagnete an Oberfla¨chen
Nichtkollinearer Magnetismus auf Oberfla¨chen durch Spin-Bahn-Kopplung
S. Schro¨der, P. Ferriani, S. Heinze, Institut fu¨r
Theoretische Physik und Astrophysik, Christian-
Albrechts-Universita¨t zu Kiel
Kurzgefasst
• Die Spintronik basiert auf der Idee, neben der La-
dung auch den Spin des Elektrons zur Informati-
onsdarstellung und -verarbeitung zu nutzen.
• Der Spin und die Bahnbewegung des Elek-
trons bewirken das magnetische Moment eines
Atoms, das in einem Festko¨rper der Austausch-
wechselwirkung mit seinen Nachbarn unterliegt.
• Aufgrund der gebrochenen Inversionssym-
metrie an Oberfla¨chen tritt die sogenannte
Dzyaloshinskii-Moriya-Wechselwirkung auf, die
Spinstrukturen mit einer gewissen Ha¨ndigkeit
(Chiralita¨t) bevorzugt.
• Parameterfreie, quantenmechanische Rechnun-
gen basierend auf der Dichtefunktionaltheorie
fu¨r Festko¨rperoberfla¨chen erlauben es, das Zwi-
schenspiel dieser Wechselwirkungen zu bestim-
men und experimentell gefundene neue magne-
tische Strukturen zu erkla¨ren.
• Aufgrund der Gro¨ße der Systeme, der Nichtkol-
linearita¨t der Spinstrukturen und der hohen Ge-
nauigkeit bezu¨glich der Energieunterschiede ver-
langen diese Rechnungen den parallelen Einsatz
mehrerer hundert CPUs.
Im heutigen Informationszeitalter ist die Spei-
cherung und Verarbeitung riesiger Datenmengen
von zentraler Bedeutung. Daher wird der Erfor-
schung neuer Technologien, die beispielsweise
eine gro¨ßere Speicherkapazita¨t und ho¨here Le-
segeschwindigkeit versprechen, besondere Auf-
merksamkeit gewidmet. Ein Durchbruch auf die-
sem Gebiet gelang 1988 mit der voneinander un-
abha¨ngigen Entdeckung des Riesenmagnetowi-
derstandes (engl. giant magneto resistance, GMR)
durch P. Gru¨nberg und A. Fert, wofu¨r diese 2007
gemeinsam mit dem Nobelpreis fu¨r Physik aus-
gezeichnet wurden. Der GMR-Effekt basiert auf
der spinabha¨ngigen Streuung von Elektronen, wo-
durch der elektrische Widerstand von der rela-
tiven Orientierung der Magnetisierung der ma-
gnetischen Schichten in einer Multilagenstruktur
abha¨ngt. Er findet heute Anwendung in den Le-
seko¨pfen von Festplatten und ermo¨glichte den fort-
gesetzten exponentiellen Anstieg der Speicherka-
pazita¨t. Außerdem war die Entdeckung des GMR
die Geburtsstunde der Spin(elek)tronik.
Der Spin, eine intrinsische Eigenschaft des Elek-
trons wie seine Ladung, bildet mit der Bahnbewe-
gung des Elektrons die Grundlage fu¨r das mag-
netische Moment eines Atoms. Durch die Aus-
tauschkopplung zwischen den magnetischen Mo-
menten benachbarter Atome im Festko¨rper kann
es zu der Ausbildung einer magnetischen Ord-
nung wie dem Ferromagnetismus, also der pa-
rallelen Orientierung der magnetischen Momente,
oder komplexeren nichtkollinearen Strukturen kom-
men, bei denen die magnetischen Momente in be-
liebigen Richtungen zueinander angeordnet sein
ko¨nnen (z. B. [1]). Die Kopplung von Spin- und
Bahnmoment durch die sogenannte Spin-Bahn-
Kopplung fu¨hrt zu einer Ausrichtung der magne-
tischen Momente relativ zu den Kristallachsen.
Falls der Festko¨rper keine Inversionssymmetrie
aufweist, kann diese Kopplung auch eine Verkip-
pung der magnetischen Momente der Atome zu-
einander bewirken und fu¨hrt zu Spinstrukturen mit
einer gewissen Ha¨ndigkeit. Dieser Effekt wurde be-
reits vor 50 Jahren von I. Dzyaloshinskii und T.
Moriya zur Erkla¨rung des schwachen Ferromagne-
tismus in antiferromagnetischen Materialien vorge-
schlagen.
Wa¨hrend die Kristallstruktur elementarer Metalle
inversionssymmetrisch ist, wird diese Symmetrie
an jeder Ober- oder Grenzfla¨che gebrochen und
die Dzyaloshinskii-Moriya-(DM)-Wechselwirkung
kann immer auftreten. Erstaunlicherweise wurde
jedoch erst 2007 mittels der spinpolarisierten Ras-
tertunnelmikroskopie (RTM), die eine Abbildung
magnetischer Strukturen auf der atomaren Ska-
la erlaubt, entdeckt, dass diese Wechselwirkung
tatsa¨chlich an Oberfla¨chen sehr stark ist und chi-
rale Spinspiralstrukturen hervorruft [2].
Bei nanostrukturierten Festko¨rperoberfla¨chen
handelt es sich um Vielelektronensysteme, de-
ren theoretische Beschreibung ausgehend von
der Quantenmechanik eine gewaltige Herausfor-
derung ist. Ein ma¨chtiges Verfahren dazu stellt die
Dichtefunktionaltheorie dar, auf deren Grundlage
eine Vielzahl von Methoden fu¨r unterschiedliche
Anwendungen entwickelt worden sind. Fu¨r unser
Projekt ist eine sehr hohe Genauigkeit bei der Be-
rechnung der Energiedifferenz zwischen verschie-
denen nichtkollinearen magnetischen Strukturen
unter Beru¨cksichtigung der Spin-Bahn-Kopplung
no¨tig, die nur wenige Methoden wie z. B. die von
uns verwendete ’Full-Potential Linearized Augmen-
ted Plane Wave’-(FLAPW)-Methode leisten.
Seit der Entdeckung der dramatischen Konse-
quenzen der DM-Wechselwirkung in Nanostruk-
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Abbildung 1: Konischer Spinspiralzustand einer Doppellage von Manganatomen auf der Wolframoberfla¨che. Die
obere Lage der Struktur wurde farbig dargestellt. Die magnetischen Momente rotieren in dieser Struk-
tur von Atom zu Atom mit einem konstanten Winkel um eine Achse senkrecht zu der Ausbreitungs-
richtung der Spirale, die in die Bildebene la¨uft. Zusa¨tzlich sind die Spins relativ zur Rotationsachse
um den O¨ffnungswinkel verkippt. Die Einfa¨rbung soll hierbei die betrachtete Komponente der Mag-
netisierung verdeutlichen. In diesem Fall bezeichnet gru¨n die positive Ausrichtung des magnetischen
Moments innerhalb der Filmebene, wa¨hrend rot die negative Ausrichtung darstellt. Die relative Ori-
entierung senkrecht zur Filmebene variiert ebenfalls farblich. Weiterhin sind die untere Manganlage
sowie das Wolframsubstrat in der Abbildung in grau gezeigt.
turen an Oberfla¨chen wurden bereits einige wei-
tere Systeme gefunden, in denen diese bislang
vernachla¨ssigte Wechselwirkung die magnetische
Ordnung bestimmt. Neben dem Auftreten von
Spinspiralen in ultra-du¨nnen Filmen [2][3] konnten
wir ku¨rzlich zeigen, dass magnetische Skyrmio-
nengitter in solchen Systemen auftreten ko¨nnen
[4]. Die Erforschung der DM-Wechselwirkung in
Nanomagneten an Oberfla¨chen steht jedoch erst
am Anfang und daher untersuchen wir in unserem
Projekt, in welchen Materialsystemen sie auftritt,
wie stark sie ist, wovon ihre Sta¨rke abha¨ngt und
welche Art von Spinstrukturen induziert wird. Da-
bei betrachten wir auch die weitere Verringerung
der Dimension des Systems von zweidimensiona-
len Filmen zu eindimensionalen atomaren Ketten,
die seit einigen Jahren auch experimentell herge-
stellt und untersucht werden ko¨nnen.
Ku¨rzlich wurden in der Gruppe von Prof. Wie-
sendanger (Universita¨t Hamburg) Messungen mit-
tels spinpolarisierter RTM an einer Doppellage
aus Mangan-Atomen auf der (110)-Oberfla¨che von
Wolfram durchgefu¨hrt, die u¨berraschenderweise
ein vollkommen anderes Resultat lieferten als die
Messungen an einer einzigen Manganlage auf
der gleichen Oberfla¨che [2]. Mit Hilfe aufwa¨ndiger
Rechnungen, die am HLRN durchgefu¨hrt worden
sind, konnten wir die vorliegende magnetische
Struktur entra¨tseln, den beobachteten Kontrast in
den RTM-Bildern erkla¨ren und den mikroskopi-
schen Mechanismus hinter dieser Spinstruktur auf-
decken. Bei der gefundenen magnetischen Struk-
tur handelt es sich um eine konische Spinspirale
mit einem O¨ffnungswinkel von etwa 20◦, die ent-
lang der [001]-Richtung der Oberfla¨che la¨uft (s.
Abb. 1). Interessanterweise zeigt sich, dass neben
der DM-Wechselwirkung auch Austauschwechsel-
wirkungen ho¨herer Ordnung von entscheidender
Bedeutung sind. Fu¨r dieses System wurden sehr
viele Rechnungen mit bis zu 210 Prozessoren fu¨r
jeweils etwa einen Tag beno¨tigt.
Mehr zum Thema
1. M. Was´niowska, S. Schro¨der. P. Ferriani, S.
Heinze: Real space observation of spin frustra-
tion in Cr on a triangular lattice, Phys. Rev. B 82,
012402 (2010).
2. M. Bode et al.: Chiral magnetic order at surfa-
ces driven by inversion asymmetry, Nature 447,
190-193 (2007).
3. P. Ferriani et al.: Atomic-Scale Spin Spiral with
a Unique Rotational Sense: Mn Monolayer on
W(001), Phys. Rev. Lett. 101, 027201 (2008).
4. S. Heinze et al.: Spontaneous atomic-scale
magnetic skyrmion lattice in two dimensions,
submitted.
Fo¨rderung
Universita¨t Kiel; Das Projekt wird am HLRN mit bis
zu 2048 parallel genutzten CPU-Kernen gefo¨rdert.
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Erforschung der ra¨umlichen Organisation des Genoms
Untersuchung strukturregulierender Parameter fu¨r kurze und lange
Chromatinfasern durch Monte-Carlo-Simulationen
G. Wedemann, CC Bioinformatics, Institute for Ap-
plied Computer Science, Fachhochschule Stral-
sund
Kurzgefasst
• DNA liegt im Zellkern hochgradig verpackt als
Chromatin vor
• Struktur und Zuga¨nglichkeit der DNA beeinflus-
sen massgeblich Transkription, Replikation und
DNA–Reparatur
• Die Strukturen im Zellkern sind experimentell nur
schwer zuga¨nglich
• Simulationen physikalischer Modelle von Chro-
matinfasern im thermodynamischen Gleichge-
wicht
• Ziel ist die Identifikation strukturregulierender
Faktoren, ein besseres Versta¨ndnis von experi-
mentellen Daten und die U¨berpru¨fung theore ti-
scher Chromatinmodelle
Die Desoxyribonukleinsa¨ure (DNA) ist der Tra¨ger
der Erbinformation und liegt bei ho¨heren Lebens-
formen im Zellkern vor. Bei einer menschlichen
Zelle betra¨gt die Gesamtla¨nge der DNA etwa 2 m.
Das bedeutet, dass die DNA eng gepackt werden
muss, um im wenige Mikrometer großen Zellkern
Platz zu finden. Gleichzeitig muss die DNA aber
auch leicht zuga¨nglich bleiben, damit sie abgele-
sen werden kann. Im Zellkern ist die DNA des-
halb hierarchisch verpackt: Im ersten Schritt ist die
DNA um ein Oktamer aus Proteinen, den Histo-
nen, gewunden und bildet so eine zylinderfo¨rmige
Struktur, das Nukleosom. Durch die Aneinanderrei-
hung der Nukleosomen entsteht eine Struktur, die
an eine Perlenkette erinnert. Diese Struktur wird
als Chromatin bezeichnet, welches wiederum das
Baumaterial fu¨r die Chromosomen darstellt. Die
Struktur des Chromatins und der Chromosomen ist
allerdings nicht statisch, sondern wird aktiv von der
Zelle reguliert.
Die Struktur des Chromatins hat direkten Ein-
fluss auf die Zuga¨nglichkeit der DNA und be-
einflusst somit das Ablesen der Erbinformation
(Transkription), seine Vervielfa¨ltigung (Replikation)
und DNA-Reparatur. Fu¨r eine Vielzahl von Ge-
nen konnte ein direkter Zusammenhang zwischen
der Chromatinstruktur und der Genaktivita¨t ge-
zeigt werden. Weiterhin konnte ein Zusammen-
hang zwischen Faktoren, die die Chromatinstruk-
tur beeinflussen (Histonmodifikation oder DNA-
Methylierung) und verschiedenen Formen von
Krebs sowie neurodegenerativen Krankheiten fest-
gestellt werden. Aus diesen Gru¨nden ist es sehr
wichtig, den Zusammenhang zwischen der Chro-
matinstruktur und der Genexpression genau zu
verstehen.
Auch mehr als 30 Jahre nach der Entdeckung
des Nukleosoms bleiben die 3D–Struktur des
Chromatins und die Mechanismen der Regulati-
on der Struktur unklar, da Experimente nur sehr
eingeschra¨nkt Informationen u¨ber die Struktur des
Chromatins liefern, z.B. ist die DNA in Elektronen-
mikroskopischen Aufnahmen nicht sichtbar.
In diesem Projekt untersuchen wir, welchen Ein-
fluss lokale Strukturparameter auf die Struktur des
Chromatin haben. Die Simulationen leisten einen
wichtigen Beitrag zum Versta¨ndnis der Struktur-
regulation, verbessern das Versta¨ndnis von ex-
perimentellen Ergebnissen und ermo¨glichen die
U¨berpru¨fung von verschiedenen Modellen und
Theorien.
Fu¨r die Simulationen der Eigenschaften einzel-
ner Nukleosomen verwenden wir atomare Model-
le und simulieren diese mit der Technik der Mo-
lekulardynamik. Dabei untersuchen wir die Unter-
schiede zwischen Nukleosomen, die auf verschie-
dene Art und Weise modifiziert worden sind. Diese
sehr aufwa¨ndigen Berechnungen liefern Einblicke
in die Dynamik von Nukleosomen und ihren einzel-
nen Komponenten[1]. Weiterhin erlauben sie die
Untersuchung der Wechselwirkung von zwei Nu-
kleosomen.
Diese Erkenntnisse dienen dazu, gro¨ber
auflo¨sende Chromatinmodelle zu entwickeln. Be-
reits ein einzelnes Nukleosom besteht aus etwa
28000 einzelnen Atomen. Das bedeutet, dass be-
reits kleinere Chromatinfasern nicht mehr auf ato-
marer Ebene abgebildet werden ko¨nnen, da der
dafu¨r beno¨tigte Rechen- und Speicherbedarf zu
groß wa¨re. Deshalb haben wir ein vereinfachtes
Chromatinmodell entwickelt, welches aber gleich-
zeitig detailliert genug ist, um alle relevanten phy-
sikalischen Eigenschaften abzubilden. Im Modell
wird die DNA-Helix als Kette elastischer Segmen-
te abgebildet. Diese besitzen, wie auch die DNA,
eine negative Ladung, was dazu fu¨hrt dass sich
einzelne Segmente voneinander abstoßen. Die
Nukleosomen werden durch spezielle anisotro-
pe Potentiale modelliert, deren Sta¨rke und Gro¨ße
von der Orientierung der Nukleosomen zueinan-
der abha¨ngig ist. Dabei ist die lokale Geometrie
der Nukleosomen durch diverse Parameter (z.B.
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Abbildung 1: Visualisierung einer simulierten Chromatinfaser. Die DNA (grau) windet sich etwa 1,67 mal um ein
Oktamer aus Histonproteinen (rot). Elastische Eigenschaften, elektrostatische Abstoßung der DNA
und Wechselwirkungen zwischen den Nukleosomen werden im Modell beru¨cksichtigt. Daru¨ber hin-
aus ko¨nnen auch externe Einflu¨sse, wie Wechselwirkungen mit Oberfla¨chen oder Zug- und Torsi-
onskra¨fte in die Simulation mit einbezogen werden, um experimentelle Methoden wie Rasterkraft-
mikroskopie oder Manipulationen mit Mikropinzetten nachstellen zu ko¨nnen. Durch die verwendeten
Monte-Carlo-Protokolle werden thermodynamische Fluktuationen simuliert und repra¨sentative En-
sembles von mo¨glichen Chromatinstrukturen erzeugt.
den O¨ffnungswinkel der ein- und auslaufenden
DNA) genau einstellbar. Außerdem fließen in das
Modell experimentell bestimmbare Parameter wie
elastische Konstanten mit ein. Zur Simulation des
Chromatinmodells werden Monte-Carlo-Verfahren
angewendet. Insbesodere wird das sogenannte
Replica-Exchange-Simulationsverfahren verwen-
det, um bei ho¨heren Wechselwirkungssta¨rken zwi-
schen den Nukleosomen ein Verharren in loka-
len Energieminima zu vermeiden. Dabei wird ein
Aufheizen und Abku¨hlen der Faser simuliert, wo-
durch diese lokalen Minima u¨berwunden werden
ko¨nnen[2]. Mit diesem Modell konnten wesentliche
experimentelle Eigenschaften der Chromatinfaser
erkla¨rt werden [3].
Von großem wissenschaftlichen Interesse sind
die Effekte in großen Chromatinfasern, da hier
u¨bergeordnete Strukturen auftreten, die beispiels-
weise durch Ru¨ckfaltung einzelner Faserabschnitte
entstehen. Durch Weiterentwicklung des Modells
und das Fortschreiten der Rechenleistung ist es
mo¨glich, immer gro¨ßere Systeme zu berechnen,
um weiter in diese Bereiche der ho¨heren Chroma-
tinorganisation vorzudringen.
Mehr zum Thema
1. R. Ettig, N. Kepper, R. Stehr, G. Wedemann,
K. Rippe. Dissecting DNA-histone interactions
in the nucleosome by molecular dynamics of
DNA unwrapping. submitted 2011.
2. R. Stehr, N. Kepper, K. Rippe, G. Wedemann.
The effect of the internucleosomal interaction on
the folding of the chromatin fiber. Biophys. J.,
95(8), 3677–3691, 2008.
3. R. Stehr, R. Scho¨pflin, R. Ettig, N. Kepper,
K. Rippe, G. Wedemann: Exploring the con-
formational space of chromatin fibers and their
stability by numerical dynamic phase diagrams.
Biophys. J., 98(6), 1028–1037, 2010.
Fo¨rderung
Projekt ERASysBio+,
”
Systembiologische Be-
stimmung epigenomischer Struktur–Funktionsbe-
ziehung“
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Kurze Wege in großen Systemen
MR-Search: Ein Framework fu¨r massiv-parallele Graphensuche mit MapReduce
A. Reinefeld, T. Schu¨tt, R. Maier, Humboldt-
Universita¨t zu Berlin, Zuse-Institut Berlin
Kurzgefasst
• Graphenalgorithmen lassen sich aufgrund von
Lastverteilungsproblemen und der irregula¨ren
Graphenstruktur nur schwer parallelisieren.
• Entscheidungsprobleme, die auf Graphen be-
ruhen, werden immer komplexer. Eine effi-
ziente Parallelisierung ist daher von großer
o¨konomischer Bedeutung.
• Wir haben auf dem HLRN-II das MPI/OpenMP-
Framework “MR-Search” fu¨r parallele Graphen-
suchalgorithmen implementiert.
• MR-Search unterstu¨tzt Breitensuche, Bestensu-
che, iterative Suche und Branch-and-Bound. Es
ist effizient, skalierbar und ausfalltolerant.
• Eine Out-of-Core-Variante kann zur Lo¨sung sehr
großer Probleme eingesetzt werden, die nicht in
den Hauptspeicher passen.
Algorithmen auf Graphen sind von enormer
o¨konomischer Bedeutung. Viele Entscheidungs-
probleme der Kombinatorischen Optimierung und
Ku¨nstlichen Intelligenz lassen sich auf Graphen
abbilden und mit effizienten Algorithmen lo¨sen. Im
Vergleich zu den regula¨ren, gitterbasierten Algo-
rithmen der numerischen Mathematik sind Gra-
phenalgorithmen allerdings viel schwieriger zu par-
allelisieren, weil wa¨hrend der Knotenexpansion
Schrankenwerte berechnet und an nebenla¨ufige
Prozesse geschickt werden mu¨ssen, um irrelevan-
te Teile des Graphen von der Lo¨sungssuche aus-
zuschließen. Da die in der Praxis auftretenden
Graphen ha¨ufig sehr groß sind – manchmal sogar
so groß, dass sie nicht mehr in den Hauptspeicher
passen – ist eine Parallelisierung fu¨r Systeme mit
verteiltem Speicher besonders wichtig.
Die derzeit existierenden Lo¨sungen bauen auf
sequentiellen Algorithmen auf, indem sie die im
Knotenexpansionsprozess berechneten Schran-
kenwerte mittels MPI-Nachrichtenu¨bertragung zwi-
schen den parallelen Prozessen austauschen.
Die Lastverteilung ist allerdings eine große Her-
ausforderung und la¨sst sich systembedingt nicht
vollsta¨ndig lo¨sen, so dass derartige Algorithmen
nur auf einigen hunderten bis tausend Prozesso-
ren laufen.
Wir haben das MapReduce-Programmiermodell
[1] zur Lo¨sung sehr großer Graphenprobleme
eingesetzt und damit optimale Lo¨sungspfade in
Suchra¨umen von bis zu 1024 Knoten auf dem
HLRN-II berechnet [3]. MapReduce verarbeitet
key/value-Paare, die in unserem Fall aus Knoten
(key) und deren Attributen (value) bestehen.
Abbildung 1 veranschaulicht die drei Schritte
der parallelen Graphensuche: Im ersten Schritt,
dem map, expandiert jeder parallele Prozess die
ihm zugeordneten Knoten, indem er seine Nach-
folger erzeugt. Im zweiten Schritt, dem shuffle,
werden die verteilt erzeugten Knoten mit einer
parallelen globalen Gruppierung in sogenannte
buckets sortiert und im dritten Schritt, dem re-
duce, werden irrelvante Knoten (und damit gan-
ze Teilgraphen) aus dem Suchraum eliminiert.
Dies geschieht solange, bis ein Lo¨sungsknoten
gefunden ist. Bei Verwendung einer zula¨ssigen
(nicht-u¨berscha¨tzenden) Heuristik ist der gefunde-
ne Lo¨sungsknoten optimal.
Mit MapReduce ko¨nnen sowohl einfache Brei-
tensuchverfahren [2] als auch komplexere heu-
ristische Suchen (A*, IDA*, Branch-and-Bound)
[3] effizient auf parallelen und verteilten Syste-
men ausgefu¨hrt werden. Der parallele Knoten-
Expansionsprozess ist feingranular und asyn-
chron, was eine gute Lastverteilung und ho-
he Skalierbarkeit garantiert. Bei Rechnerausfa¨llen
werden die entsprechenden Prozesse automa-
tisch nachgestartet und die erzeugten Datensa¨tze
(key/value-Paare) mit den bereits vorhandenen
Daten zusammengefu¨hrt.
MR-Search
Um die Vorteile von MapReduce fu¨r einen weiten
Anwendungsbereich zu o¨ffnen, haben wir auf dem
HLRN-II das MR-Search-Framework entwickelt
und darauf basierend eine Bibliothek mit einigen
Graphensuchmethoden (Breitensuche, Ku¨rzeste-
Wege-Suche) fu¨r unterschiedliche Anwendungen
implementiert. Auf nachrichtenbasierten Systemen
mit verteiltem Speicher, wie der SGI ICE des
HLRN-II, la¨uft die Software mit MPI und auf Sys-
temen mit gemeinsamem Hauptspeicher, wie der
SGI UltraViolett des HLRN-II, la¨uft sie mit OpenMP.
Zusa¨tzlich existiert eine CUDA-Version fu¨r Gra-
phikprozessoren.
Zur Lo¨sung sehr großer Probleme, deren
Graphen nicht in den Hauptspeicher passen,
ko¨nnen die Daten auf Festplatten ausgelagert
werden. Fu¨r den Anwendungsprogrammierer ist
die Parallelisierungs- und Speicherstrategie trans-
parent; er muss lediglich die anwendungsspe-
zifischen Operationen der Map- und Reduce-
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Abbildung 1: Funktionsweise des parallelen MapReduce-Frameworks MR-Search.
Funktionen programmieren. Dadurch ist der Code
sehr kompakt und leichter zu debuggen, als der
sonst notwendige MPI-Programmcode mit explizi-
ten Kommunikationsaufrufen.
Mit MR-Search haben wir Graphenprobleme mit
1013 Knoten vollsta¨ndig gelo¨st [2] und die da-
bei entstandenen 80 TeraByte Daten zur spa¨teren
Analyse im SAN und Archivspeicher des HLRN-II
gespeichert. Fu¨r noch gro¨ßere Suchra¨ume mit bis
zu 1024 Knoten haben wir optimale Lo¨sungen von
zufa¨llig ausgewa¨hlten Probleminstanzen mit MR-
Search gelo¨st [4].
Wegen der vielen Prozessorkerne auf dem
HLRN-II ist die Programm-Ausfu¨hrungsgeschwin-
digkeit nicht durch die CPU-Leistung sondern
durch die Ein/Ausgaberate und die aggregierte
Bandbreite des parallelen Lustre-Dateisystems li-
mitiert. Wa¨hrend einer der ersten La¨ufe, die noch in
der Abnahmephase des SGI ICE2-Systems statt-
fanden, konnte mithilfe unserer Anwendung ein
I/O-Problem des Lustre-Dateisytems entdeckt und
behoben werden [2].
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Die obige Abbildung zeigt, wie sich der pro-
zentuale Anteil der einzelnen Abschnitte eines
MapReduce-Jobs bei steigender Prozessoranzahl
a¨ndert. Lastbalancierungsprobleme spielen in die-
sem Beispiel nur eine untergeordnete Rolle (‘LB af-
ter Map’ und ‘LB after Reduce’), wa¨hrend der An-
teil der Netzwerkkommunikation u¨berproportional
ansteigt (‘shuffle’). Dies zeigt, dass – neben einer
effizienten Implementation – die Ausgewogenheit
eines Hochleistungsrechners in Bezug auf Pro-
zessorleistung versus Kommunikationsleistung ei-
ne große Rolle spielt.
Mehr zum Thema
1. J. Dean, S. Ghemawat. MapReduce: Simplifed
data processing on large clusters. OSDI, 2004.
2. A. Reinefeld, T. Schu¨tt. Out-of-core parallel heu-
ristic search with MapReduce. HPCS 2009,
Kingston, Ontario, Canada. Springer LNCS
5976, S. 323-336.
3. A. Reinefeld, T. Schu¨tt, R. Maier. Very large pat-
tern databases for heuristic search. In: Proc.
of the 19th ACM Int. Symposium on High Per-
formance Distributed Computing (HPDC 2010),
Chicago, ACM, S. 803-809.
4. T. Schu¨tt, A. Reinefeld, R. Maier. MR-Search:
Massively parallel heuristic search. Concurren-
cy and Computation: Practice and Experience,
2011.
Fo¨rderung
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Schnell und energiesparend – Neue Technologien fu¨r das HPC
Effiziente Nutzung heterogener Manycore-Systeme
A. Reinefeld, Th. Steinke, K. Peter, S. Borchert,
Humboldt-Universita¨t zu Berlin, Zuse-Institut Berlin
Kurzgefasst
• Um den Einsatz heterogener Systemarchitektu-
ren im Hochleistungsrechnen vorzubereiten, ha-
ben wir Kernels wichtiger HPC-Anwendungen
auf heterogene Systeme portiert und evaluiert.
• Schwerpunktma¨ßig haben wir folgende Appli-
kationen implementiert: Mehrteilchendynamik,
Smith-Waterman, Reed-Solomon Encoding
• Der Aufwand zur Entwicklung effizienter Codes
ist fu¨r alle heterogenen Plattformen noch sehr
hoch. Das gilt insbesondere fu¨r FPGAs.
• Als Mitglied der internationalenOpenAccelerator-
und OpenFPGA-Organisationen treiben wir da-
her die Standardisierung von Programmier-
schnittstellen und die Entwicklung generischer
Programmierumgebungen voran.
Heterogene Manycore-Systeme ero¨ffnen alternati-
ve Wege, um eine hohe Rechenleistung bei mode-
ratem Stromverbrauch und Ku¨hlaufwand zu erzie-
len. Heutige Beispiele dafu¨r sind GPGPUs, Tensili-
ca und Tilera CPUs oder auch FPGAs. Dazu kom-
men in Ku¨rze Manycore-Prozessoren von AMD
(Fusion) und Intel (MIC/Knights Corner).
Wir evaluieren Manycore-Technologien hinsicht-
lich ihrer Leistungsfa¨higkeit, Energieffizienz und
Produktivita¨t. Beginnend im Jahr 2006 mit der
Cray XD1 als erster FPGA-Plattform [5] haben
wir eine Reihe von heterogenen Systemen mit
SIMD-Prozessoren (ClearSpeed), GPGPUs und
Cell Broadband Engine untersucht.
Die jeweiligen Charakteristika dieser Plattformen
ermitteln wir, indem wir kompakte Anwendungen
und typische Kernel fu¨r die Manycore-Systeme
parallelisieren und optimieren. Unser Interesse er-
streckt sich dabei von rechenintensiven Algorith-
men wie Mehrteilchendynamik (s. Abb. oben) oder
Kernel zur numerischen Quadratur fu¨r Elektronen-
Scattering-Simulation [2] bis hin zu dateninten-
siven Algorithmen der Bioinformatik [3] und Un-
tersuchungen zu Aspekten der Fehlertoleranz in
massiv-parallelen Speicherszenarien.
Fu¨r die Anwendungklasse ”Mehrteilchendyna-
mik” haben wir in Kooperation mit Partnern des
OpenFPGA-Konsortiums eine portablen Anwen-
derschnittstelle fu¨r heterogene Plattformen entwi-
ckelt [4].
Da Aspekte der Fehlertoleranz in ku¨nftigen
HPC-Konfigurationen eine Rolle spielen, haben wir
die Leistungsfa¨higkeit und Effizienz von Manycore-
Prozessorplattformen fu¨r die Datenkodierung nach
dem Cauchy Reed-Solomon-Verfahren untersucht
[1] (s. Abb. unten).
Als Mitbegru¨nder der OpenAccelerator -Initiative
und des OpenFPGA-Konsortiums bringen wir uns
in die Etablierung von Standards fu¨r heteroge-
nes Computing ein. Unser Hauptinteresse liegt
hierbei in der Entwicklung einheitlicher Program-
mierumgebungen und Standards, um heteroge-
ne Manycore-Systeme fu¨r Anwendungsentwickler
leichter zuga¨nglich zu machen.
Mehr zum Thema
1. T. Steinke, K. Peter, S. Borchert: Efficiency Con-
siderations of Cauchy Reed-Solomon Imple-
mentations on Accelerator and Multi-Core Plat-
forms. J. Parallel Distributed Comp., Special Is-
sue, 2011
2. C. J. Gillan, T. Steinke, J. Bock, S. Borchert, I.
Spence, N. S. Scott: Programming challenges
for the implementation of numerical quadrature
in atomic physics on FPGA and GPU accele-
rators. Frontiers of GPU, Multi-core and Many-
core Systems (FGMMS), 2010
3. P. May, G.W. Klau, M. Bauer, T. Steinke: Ac-
celerated microRNA-Precursor Detection Using
the Smith-Waterman Algorithm on FPGAs. In:
GCCB 2006, p. 19-32, 2007
4. E. Stahlberg, D. Popig, D. Ryle, M. Babst, M.
Taher, K. Anderson, T. Steinke: Molecular Simu-
lations with Hardware Accelerators: A Portable
Interface Definition for FPGA Supported Acce-
leration, RSSI’07, NCSA, 2007
5. T. Steinke, A. Reinefeld, T. Schu¨tt: Experi-
ences with High-Level Programming of FPGAs
on Cray XD1. Proceedings of the Cray User’s
Group Conference, Lugano, 2006
Fo¨rderung
OpenFPGA Inc., Mitrionics AB, Bundesministerium
fu¨r Bildung und Forschung
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Abbildung 1: Oben: Mehrteilchendynamik – Vergleich der Rechenleistung verschiedener heterogener Plattfor-
men bei der Simulation einer Mehrteilchendynamik mittels Verlet-Integration (in 32 bit-Genauigkeit).
Verglichen wird die erreichte Anzahl der berechneten atomaren, nicht-bindenden Wechselwirkungen
pro Zeit (Lennard-Jones-Rate). Diese Rate ist neben der Berechnung der Coulomb-Interaktionen
bestimmend fu¨r die Gesamtrechenleistung einer Mehrteilchendynamik. GPGPU-Plattformen pro-
fitieren hier von der besseren Balance von Rechenleistung und Bandbreite zum lokalen Speicher
(On-Board), wenn die Daten darin komplett vorgehalten werden ko¨nnen. Der CellBE-Prozessor,
gemessen auf einer IBM QS22-Plattform (s. a. IBM RoadRunner) und die a¨lteren ClearSpeed-
Prozessoren (CSX e620) folgen im Leistungsvergleich. Die Leistung der x86-CPUs wurde auf einem
(mittlerweilen a¨lteren) Dual-Socket-Knoten mit FSB-Anbindung an den Hauptspeicher gemessen.
Unten: Datenkodierung/Fehlertoleranz – Durchsatzraten fu¨r das Cauchy Reed-Solomon-
Verfahren. Durch die hardware-nahe Implementierung ha¨ngt der erzielbare Durchsatz hauptsa¨chlich
von der effektiven Speicherbandbreite ab. Sowohl heterogene Systeme mit CellBE oder FPGA als
auch aktuelle x86-CPUs mit Quickpath-Interface zeigen die besten Durchsatzraten. Hinsichtlich der
Durchsatzleistung zeigen GPGPU–Plattformen hier den Nachteil ihrer heutigen Anbindung u¨ber
ein Bus (PCI-Express) an den Host. Von der effizienten Implementierung und flexiblen Erzeugung
der Redundanzdaten ko¨nnen komplexe Datenspeichersysteme und hochskalierende parallele
Anwendungen profitieren.
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Pushing the frontier of solvability of real-world optimization problems
Distributed branch-and-cut methods to solve previously intractable optimization
instances
M. Gro¨tschel, Y. Shinano, Technische Universita¨t
Berlin, Zuse Institute Berlin
Abstract
• Optimization refers to finding the best solution
with respect to objectives and constraints.
• Mathematical optimization has proved that it can
solve instances which are so big that they seem
to be unsolveable.
• Big means that several million variables and con-
straints can be handled efficiently.
• In business terms, that refers to the possibility,
for example, to solve problems in a finer decision
granularity.
• We solved two open instances of the problem li-
brary MIPLIB2003 [1] which is a collection of dif-
ficult real-world optimization problem.
Branch-and-bound is a very general and widely
used method to solve discrete optimization prob-
lems. Problem classes which can be solved (be-
sides others) using this method are the class of
mixed integer programs (MIP), the class of mixed
integer nonlinear programs (MINLP), and the class
of constraint integer programs (CIP). The chal-
lenge of these problems is to find one feasible
assignment to a set of decision variables which
yields a minimum/maximum value with respect to
a given objective function. The feasibility region
for these problems is described by side constraints
which differ in their nature depending on the prob-
lem class. In case of MIPs, for example, the side
constraints are linear inequalities. In addition some
of the variables are only allowed to take integer val-
ues, which makes these problems in general NP-
hard.
The idea of branching is to successively subdi-
vide the given problem instance into smaller sub-
problems until the individual subproblems are easy
to solve. The best solution found in all these sub-
problems yields a global optimum. During the
course of the algorithm, a branching tree is gen-
erated in which each node represents one of the
subproblems. Usually, the vast majority of sub-
optimal nodes can be pruned by bounding at an
early stage. Therefore, mathematically sophisti-
cated techniques are used to dramatically reduce
the size of the branching tree and avoid a brute
force enumeration. Typically, problems with ten
thousand variables and constraints (i.e., approxi-
mately 210 000 potential solutions) can be solved by
investigating a few hundred thousand branch-and-
bound nodes.
In the first step we restrict ourselves to MIP in-
stances, although our approach is much more gen-
eral and can also handle MINLPs, CIPs, satisfiabil-
ity testing (SAT) problems, pseudo-Boolean prob-
lems, and many more problem classes.
State-of-the-art solvers for the problem class
MIP are based on a branch-and-cut procedure,
a mathematically involved variant of branch-and-
bound, in which the linear programming (LP) re-
laxation plays an important role. This relaxation is
achieved by discarding the integrality conditions. It
can be solved in polynomial time. The optimal so-
lution value of the LP relaxation provides a dual
bound for the original problem. This bound to-
gether with the primal bound, the solution value of
the best known solution, can be used for example
to prune parts of the search tree or to prove (global)
optimality in case the dual bound is equal to the
primal bound.
Mixed integer programming solvers have made
tremendous progress in the last decades. For in-
stance, the average algorithmic speedup in LP so-
lutions over the last 15 years is at least a factor of
1000; another factor of 1000 comes from the hard-
ware speedup, see Bixby [2]. For integer program-
ming even more impressive advances have been
achieved, see Bixby et al. [3]. The solvers have
also become numerically much more stable.
One reason for this progress is the availability
of real-world problem instances which are provided
by different libraries. The most important one is the
MIPLIB3. Since its introduction in 1992, the MIP-
LIB has become a standard test set used to com-
pare the performance of mixed integer optimizers.
The MIPLIB contains a collection of difficult real-
world instances mostly from industrial applications.
Its availability has provided an important stimulus
for researchers in this area. The current version,
MIPLIB2003, still contains six instances which re-
sisted all attempts of the research community to
solve them to proven optimality.
Within this project we focus on solving real-world
instances which have up to now been intractable
due to insufficient computing power. Optimal solu-
tions and the behavior of the solver (which is taped
3http://miplib.zib.de
Methodenentwicklung
211
'
&
$
%
...
...
...
...
...
...
...
...
...
...
...
...
...
...
...
Figure 1: The picture illustrates a branch-and-bound search tree and shows the possibility of distributing it. Each
root node (except the white one) corresponds to a leaf in one of the other search trees. This is indicated
by the colors. Search nodes with the same color are equivalent problems. The subproblems correspond-
ing to colored leaves are distributed to a different processor for solving. This picture already indicates that
by using such a distributed approach much more search nodes can be processed. This results in the fact
that big instances can be solved within a reasonable time frame.
via log files) for these instances will give more in-
sight and help to understand the structure of the
solved problems in much more detail.
The results of this project will lead to the de-
velopment of new methods to solve similar prob-
lems more efficiently. The achievements within
this project will stimulate research in that research
area. It will give the proof that a computational en-
vironment such as the HLRN is efficiently usable
to solve real-world instances, which is not possible
with standard desktops or PC clusters. This will
be recognized by researchers and industry and will
lead to a demand for such environments.
Using our implementation of a parallel mixed in-
teger programming solver, called ParaSCIP [4], we
were able to solve two open instances of the MIP-
LIB, namely, ds (a problem from public transport
service planning) and stp3d (a VLSI routing prob-
lem) to optimality, which have 67 732 and 204 880
decision variables, respectively.
It took approximately 86 hours to solve ds and
114 hours to solve stp3d, using up to 2048 cores.
The optimal values, are 93.52 for ds and 493.71965
for stp3d. This means we found a feasible so-
lution with the corresponding values and proved
that there exists no feasible solution with a smaller
value (both instances have an objective function
which has to be minimized).
More Information
1. T. Achterberg, T. Koch, and A. Martin, MI-
PLIB2003, Operations Research Letters, 34:4
(2006) 361–372.
2. R. E. Bixby, Solving Real-World Linear Pro-
grams: A Decade and More of Progress, Op-
erations. Research, 50 (2002) 3–15.
3. R. E. Bixby, M. Fenelon, Z. Gu, E. Rothberg,
and R. Wunderling, MIP: Theory and Practice –
Closing the Gap, In: System Modelling and Op-
timization: Methods, Theory and Applications,
(2000).
4. Y. Shinano, T. Achterberg, T. Berthold, S. Heinz,
and T. Koch, ParaSCIP – a parallel extension of
SCIP, ZIB-Report 10-27, (2010) Zuse Institute
Berlin.
Funding
IBM; Zuse Institute Berlin; The project is funded at
the HLRN with up to 7680 CPU cores over a time
horizon of more than 72 hours.
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Datenassimilation
Hochskalierende Datenassimilationsverfahren zur Kombination von numerischen
Modellen mit Beobachtungsdaten
W. Hiller, L. Nerger, Kompetenzzentrum fu¨r
Ho¨chstleistungsrechnen Bremen (BremHLR), Uni-
versita¨t Bremen und Alfred-Wegener-Institut fu¨r
Polar- und Meeresforschung, Bremerhaven
Kurzgefasst
• Mit PDAF wird eine open-source Softwa-
re zur vereinfachten Implementierung von
Datenassimilations-Systemen entwickelt.
• Eine hochskalierende Parallelisierung des
Datenassimilations-Systems erlaubt die effizi-
ente Nutzung von Ho¨chstleistungsrechnern.
• PDAF stellt optimierten und parallelisierten
ensemble-basierten Filteralgorithmen bereit.
Numerische Modelle werden verwendet um un-
terschiedlichste Sachverhalte zu Modellieren. In
den Umweltwissenschaften werden Modelle ver-
wendet um z.B. Wettervorhersagen zu berechnen
oder auch um Stro¨mungen im Ozean zu simulie-
ren. Keines dieser Modelle ist wirklich exakt. D.h.
alle Modellsimulationen weisen Unterschiede zur
Realita¨t auf. Aus diesem Grund kann z.B. eine rea-
listische Wettervorhersage nur fu¨r einen begrenz-
ten Zeitraum berechnet werden. Die Unterschiede
werden z.B. durch die Abbildung der Realita¨t mit
einem Computerprogramm erzeugt. Dies verlangt
unter anderem, dass ein System wie die Atmo-
spha¨re durch ein Gitter von Punkten beschrieben
wird (die sogenannte Diskretisierung) und Gro¨ßen,
z.B. die Temperatur, nur an diesen Gitterpunk-
ten verfu¨gbar sind. Ausserdem ist der augenblickli-
che Zustand - wie Temperaturverteilung, Luftdruck,
Windgeschwindigkeit - nicht vollsta¨ndig bekannt,
so dass eine Simulation die vom aktuellen Zustand
startet nicht exakt sein kann.
Neben den Modellen gibt es noch Messungen
der unterschiedlichen Gro¨ßen. Diese sind aller-
dings oftmals nur an wenigen Messpunkten be-
kannt. Insbesondere fu¨r den Ozean gibt es nur
sehr wenige Beobachtungen. Zum einen gibt es
Fernerkundungsdaten von Satelliten, die allerdings
nur die Oberfla¨che des Ozeans widerspiegeln. Von
Schiffen und anderen Vorrichtungen wie Bojen gibt
es noch Messungen die direkt im Ozean vorge-
nommen werden und auch Daten aus der Tiefe
liefern. Diese Daten sind aber nur an sehr weni-
gen Punkten im Ozean verfu¨gbar und reichen bei
weitem nicht aus um den Ozean vollsta¨ndig zu be-
schreiben. Abgesehen von der unvollsta¨ndigen Be-
obachtung weisen die Messungen Messfehler auf,
so daß auch diese nicht exakt sind.
Den gro¨ßten Informationsgewinn erha¨lt man,
wenn man eine Modellsimulation direkt mit den Be-
obachtungen kombiniert. Datenassimilationsme-
thoden erlauben diese Kombination und ko¨nnen zu
Modellsimulationen fu¨hren, die genauer sind als je-
weils die Beobachtungsdaten und die reine Modell-
simulation ohne Datenassimilation. Die Datenassi-
milation wird z.B. fu¨r die Wettervorhersage einge-
setzt um den aktuellen Zustand der Atmospha¨re
optimal zu scha¨tzen und auf dieser Basis eine Vor-
versage berechnen zu ko¨nnen. A¨hnliches kann bei
der Vorhersage des Wasserstands durchgefu¨hrt
werden, wie sie bei Sturmfluten eingesetzt wird.
Bei der Datenassimilation mu¨ssen Rechnungen
durchgefu¨hrt werden die u¨blicherweise um ein viel-
faches aufwa¨ndiger sind als normale Modellsimu-
lationen. Einige der Methoden, die heutzutage die
besten Ergenisse liefern, verwenden ein Ensemble
von Modellvorhersagen um den Fehler der Simula-
tion abzuscha¨tzen. In diesem Fall werden statt ei-
ner Modellsimulation zwischen 8 und 100 Modellsi-
mulationen berechnet um die Unsicherheit der Si-
mulationen abzuscha¨tzen. Diese Information wird
dann verwendet um eine optimale Kombination der
Modellfelder mit den Messungen zu berechnen.
Wa¨hrend Simulationen in diesem Umfang sehr
aufwa¨ndig sind, lassen sie sich sehr gut auf einem
Parallelcomputer durchfu¨hren. Dieses ist darauf
zuru¨ckzufu¨hren, dass die Ensemble-Rechnungen
praktisch unabha¨ngig voneinander durgefu¨hrt wer-
den ko¨nnen und nur fu¨r die Kombination mit den
Messungen zusammengefu¨hrt werden mu¨ssen.
Um die Implementierung von Datenassimilations-
Systemen zu vereinfachen und auch die Paralle-
lita¨t der Ensemble-Simulationen optimal zu nutzen,
wurde am Alfred-Wegener-Institut die Datenassi-
milationsumgebung PDAF (Parallel Data Assimi-
lation Framework, siehe [1]) entwickelt. PDAF ist,
wie viele der Modelle mit denen es genutzt wird,
in Fortran implementiert und nutzt MPI (Message
Passing Interface) fu¨r die Paralleliserung. In PDAF
sind wichtigsten der heutigen ensemble-basierten
Datenassimilationsalgorithmen, in optimierter und
parallelisierter Form implementiert. PDAF la¨ßt sich
mit einem bestehenden Modellcode verbinden wo-
bei nur sehr wenige A¨nderungen im Quellcode
des Modells erforderlich sind. Hiermit erha¨lt mit
ein vollsta¨ndig parallelisiertes Datenassimilations-
ystem. PDAF ist als Open-Source Software frei
verfu¨gbar und wird im Rahmen wissenschaftlicher
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Abbildung 1: Links: Geschwindigkeitserho¨hung (“Speedup”) des Datenassimilationssystems, wenn die Anzahl
Prozessorkerne pro Ensemble-Modell von 8 Kernen aus erho¨ht wird. Die Gesamtanzahl der Pro-
zessorkerne wird bei einem Ensemble von 64 Modellen zwischen 512 und 4096 variiert. Hierbei
wird eine Geschwindigkeitserho¨hung um einen Faktor sechs erreicht. Rechts: Rechenzeit bei Ver-
gro¨ßerung des Ensembles zwischen 8 und 64 Modellen. Die Rechenzeit vergro¨ßert sich hierbei um
maximal 6,5%.
Projekte weiter entwickelt. Hierbei werden sowohl
neue Algorithmen entwickelt als auch die Paralleli-
sierung weiter optimiert.
Fu¨r den HLRN wird ein Anwendungsprojekt
vorbereitet bei dem Datenassimilation mit dem
Ozeanmodell FEOM des AWI [2] betrieben wer-
den soll, dass auf finiten Elementen basiert. Hierzu
wurde ein Datenassimilations-System implemen-
tiert bei dem FEOM mit PDAF kombiniert wurde.
Auf dem HLRN-II System wurde die Skalierung
dieses Datenassimilations-Systems getestet.
Abbildung 1 zeigt auf der linken Seite um wie viel
das Assimilationsprogramm schneller wird, wenn
die Anzahl Prozessorkerne bei gleichbleibender
Ensemblegro¨ße variiert wurde (der sogenannte
“Speedup”). Die gestrichelte Linie zeigt den opti-
malen Verlauf an, bei dem eine Verdoppelung der
Prozessorkerne eine Halbierung der Rechenzeit
bewirkt. Ein solches optimales Verhalten ist zwi-
schen 8 und 32 Prozessorkernen pro Ensemblem-
odell zu beobachten. Werden mit 64 Prozessorker-
nen 8-mal so viele Prozessorkerne verwendet, wird
eine Reduzierung der Rechenzeit auf ein sechstel
erreicht. Diese Verhalten ist vor allem auf die Paral-
lelisierung des Ozeanmodells zuru¨ckzufu¨hren, die
durch PDAF nicht vera¨ndert wird. Die Skalierung
jedes einzelnen Modells ist durch die verwendete
Gittergro¨ße begrenzt. Das Modellgitter war in dem
verwendeten Fall verha¨ltnismaa¨ßig grob. Bei einer
ho¨her aufgelo¨sten Konfiguration ist ein gro¨ßerer
Speedup zu erwarten.
Die rechte Seite von Abbildung 1 zeigt das Ver-
halten der Rechenzeit, wenn die Gro¨ße des En-
sembles bei konstanter Anzahl von Prozessor-
kernen pro Ensemblemitglied variiert wurde. Die
Vera¨nderung des Ensembles fu¨hrt nur zu einem
marginalen Anstieg der Rechenzeit um 6,5% wenn
das Ensemble von 8 auf 64 Modellintegrationen
vergro¨ßert wird. Wenn jedes Modell des Ensem-
bles 64 Prozessorkerne nutzt, wird hierbei die An-
zahl der Prozessorkerne von 512 auf 4096 ver-
gro¨ßert.
Die Datenassimilation zeigt bereits mit der ge-
testeten noch recht kleinen Konfiguration von
FEOM eine sehr gute Skalierung auf dem HLRN-
II System bis zu der getesteten Anzahl von 4096.
Dieses ist auch die derzeitige Obergrenze fu¨r par-
allele Rechnungen beim HLRN. Ho¨her aufgelo¨ste
Modellkonfigurationen werden in Zukunft weit mehr
Prozessoren nutzen ko¨nnen.
Mehr zum Thema
1. PDAF Website: http://pdaf.awi.de
2. Wang, Q., S. Danilov, J. Schro¨ter (2008). Com-
parison of overflow simulations on different ver-
tical grids using the Finite Element Ocean circu-
lation Model, Ocean Modelling, 20(4), 313-335.,
doi:10.1016/j.ocemod.2007.10.005 .
Fo¨rderung
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FESOM - Großskalige Ozeanmodellierung mit finiten Elementen
Skalierbarkeit globaler Simulationen zur Bestimmung der weltweiten Zirkulation
W. Hiller, K. Fieg, S. Harig, J. Schro¨ter, S. Da-
nilov, Zentrum fu¨r Technomathematik, Universita¨t
Bremen und Alfred-Wegener-Institut fu¨r Polar- und
Meeresforschung, Bremerhaven
Kurzgefasst
• Stro¨mungsmodelle auf Grundlage von finiten
Elementen in unstrukturierten Gittern erlau-
ben eine realistische Wiedergabe der unre-
gelma¨ßigen Geometrie der Weltozeane
• Diese Methode erlaubt die Durchfu¨hrung glo-
baler Simulationen mit hoher Auflo¨sung in ei-
nem kleinen Teilgebiet ohne die Verwendung von
Nesting-Verfahren
• Wesentlicher Anteil der Rechenzeit entfa¨llt auf
die Lo¨sung großer du¨nn besetzter Gleichungs-
systeme
• Effiziente Implementierung der Lo¨sungsmethoden
und optimale Nutzung der Rechnerarchitektur
am HLRN sind wesentlich fu¨r die Durchfu¨hrung
globaler Modellstudien
Im Vergleich zur Atmospha¨re gibt es in den Welt-
ozeanen nur relativ wenige Messungen. Zur Inter-
pretation dieser Daten und zur Bestimmung der
weltweiten Ozeanzirkulation sind numerische Mo-
delle daher unverzichtbar. Die meisten Ozeanmo-
delle basieren auf Differenzenverfahren, die große
Einschra¨nkungen an die erlaubte Diskretisierung
stellen. Im Gegensatz dazu erlaubt die numeri-
sche Methode der Finiten Elemente unstrukturier-
te Diskretisierungen und ermo¨glicht so eine rea-
listische Wiedergabe der unregelma¨ßigen Struk-
tur von Ku¨stenlinien und Bathymetrie. Ein Nachteil
dieser Verfahren ist der hohe numerische Aufwand,
da in jedem Zeitschritt große, du¨nn besetzte Glei-
chungssysteme gelo¨st werden mu¨ssen.
Das Modell FESOM (Finite Element Sea Ice
Ocean Model) besteht aus dem Ozeanmodell
FEOM und einem daran gekoppelten Eismodell.
Beide Komponenten operieren auf dem selben ho-
rizontalen Gitter. Das Modell wird seit mehreren
Jahren am AWI entwickelt. Das zugrunde liegen-
de Gitter besteht in der Horizontalen aus einer
Triangulierung des Modellgebietes. In der Vertika-
len ist die Verwendung von Prismen und Tetra-
edern mo¨glich. Mehr Einzelheiten zum Modell und
ein Vergleich von verschiedenen Diskretisierungen
sind in [1] und [2] enthalten.
Nachdem das Modell in Modellstudien mit idea-
lisierten Geometrien getestet und validiert wur-
de ist es notwendig mo¨glichst realistische Simula-
tionen bis zur globalen Skala durchzufu¨hren und
mit bestehenden Datensa¨tzen sowie mit analogen
Studien unter Verwendung bereits etablierter Mo-
delle zu vergleichen. Im rechten Teil der Abbil-
dung 1 ist ein globales Modellgitter dargestellt. Die-
ses Gitter zeigt die oben erwa¨hnten Vorteile des
unstrukturierten Ansatzes, die mittlere Auflo¨sung
ist relativ grob, dennoch wurde der fu¨r die Tie-
fenwasserbildung wesentliche Bereich entlang der
Schwelle zwischen Gro¨nland, Island und Schott-
land hoch aufgelo¨st um etwa den Transport durch
die Da¨nemarkstraße besser wiederzugeben.
Im CORE Projekt (Co-ordinated Ocean-Ice
Reference Experiments, siehe [3]), einer Modell-
vergleichstudie fu¨r gekoppelte Eis-Ozeanmodelle
mu¨ssen in einem a¨hnlichen Gitter 500 Jahre si-
muliert werden. Dazu werden Datensa¨tze vorge-
geben, die den Einfluss der Atmospha¨re beschrei-
ben, das Modell wird mit klimatologischen Daten
initialisiert und die Entwicklung der Ozeanzirkula-
tion wird fu¨r 500 Jahre berechnet. Der daraus re-
sultierende Zustand kann mit den Ergebnissen an-
derer Modelle, sowie bestehenden Daten vergli-
chen werden um so das Modell zu validieren. Sol-
che Modellstudien sind numerisch sehr aufwa¨ndig
und nur auf massiv parallelen Platformen wie dem
HLRN-II durchfu¨hrbar. FESOM ist vollsta¨ndig MPI-
parallel. Vor der eigentlichen Rechnung wird eine
Gebietszerlegung des Modellgitters erstellt, die zu
lo¨senden lineren Gleichungssysteme werden par-
allel aufgesetzt und gelo¨st. Die Skalierbarkeit des
Modells ist im linken Teil von Abbildung 1 darge-
stellt. Dabei wurden 10 Modellschritte berechnet
und die dafu¨r beno¨tigte Rechenzeit bestimmt. Bei
einem Zeitschritt von 30 Minuten entspra¨che diese
Zeit also der Simulation von 5 Stunden Modellzeit,
die vollen 500 Jahre enthielten 8.76 Mio. Zeitschrit-
te.
Es wurde die Performance der ICE1 Architek-
tur mit Harpertown Prozessoren und des neuen
ICE2 Systems mit Gainestown Prozessoren ver-
glichen. Im Fall des schnelleren ICE2 Systems
werden bei Verwendung von 8 Cores 2.035 Se-
kunden beno¨tigt, im Falle von 512 Cores lediglich
0.047 Sekunden. Dies entspricht einem Speedup
von 43,3. Dieser Wert liegt unter dem optimalen
Wert von 64, dennoch bedeutet es im oben be-
schriebenen hypothetischen Fall mit einem Zeit-
schritt von 30 Minuten, dass die Simulation von 500
Jahren mit 512 Cores weniger als einen halben Tag
beno¨tigte anstelle von 20.6 Tagen bei Verwendung
von 8 Cores.
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Abbildung 1: Globales Modellgitter mit hoher Auflo¨sung im Bereich der Schwelle zwischen Gro¨nland, Island und
Schottland. Die Farbskala gibt die Meerestiefe in m an. Die linke Abbildung zeigt die Rechenzeit fu¨r
10 Zeitschritte in Abha¨ngigkeit von der Anzahl der verwendeten Cores
Insbesondere im Fall der Gainestown Prozesso-
ren ist erkennbar, dass der Speedup von 256 auf
512 Prozessoren sinkt, was darauf hinweist, dass
der Anteil der Kommunikation im Vergleich zum
eigentlichen Rechenanteil zunimmt. Dieser Effekt
ist bei gleicher Problemgro¨ße fu¨r Gainestown mit
ho¨herer Rechenleistung deutlicher als fu¨r Harper-
town.
Da zur Validierung und im Produktionsbetrieb ei-
ne große Zahl solcher Simulationen durchzufu¨hren
sind, ist die Optimierung der Skalierbarkeit unab-
dingbar fu¨r einen praktikablen Betrieb des Modells.
Weiterhin wird innerhalb des BMBF-Projektes
ScalES an der Kopplung zwischen FESOM und
Atmospha¨renmodellen gearbeitet. Dabei soll durch
Weiterentwicklung des Kopplers OASIS4 der Da-
tenaustausch zum unstrukturierten Ozeangitter
optimiert und parallel ausgefu¨hrt werden, um so
auf den Plattformen des HLRN die effiziente Be-
rechnung gekoppelter Modellla¨ufe zu ermo¨glichen.
Mehr zum Thema
1. Danilov, S., Wang, Q., Losch, M., Sidorenko,
D., Schro¨ter, J.(2008).Modeling ocean circula-
tion on unstructured meshes: Comparison of
two horizontal discretizations, Ocean Dynamics,
58(5-6), 365-374.
2. Timmermann, R., Danilov, S., Schro¨ter, J.,
Bo¨ning, C., Sidorenko, D., Rollenhagen, K.
(2009).Ocean circulation and sea ice distribu-
tion in a finite element global sea ice – ocean
model, Ocean Modelling
3. Griffies, S. M. et al (2009). Coordinated Ocean-
ice Reference Experiments (COREs). Ocean
Modelling, 26, 1-46.
Fo¨rderung
AWI PACES Forschungsprogramm; Bundesminis-
terium fu¨r Bildung und Forschung, Projekt ScalES
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Virtuelle 3D-Welten – Ergebnisse skalierbarer Datenanalyse
Effiziente Generierung interaktiv nutzbarer 3D-Filme aus massiv-parallelen
Simulationen
S. Olbrich, M. Vetter, Regionales Rechenzen-
trum/Fachbereich Informatik, Scientific Visualizati-
on and Parallel Processing, Universita¨t Hamburg
Kurzgefasst
• Die hochauflo¨sende Simulation zeitabha¨ngiger
Prozesse erzeugt extrem große Datenmengen.
• Die Analyse und Visualisierung dieser Daten er-
fordert im Kontext massiv-paralleler Simulatio-
nen innovative Verfahren.
• Ziel der Forschung ist die Minimierung der se-
quenziellen Engpa¨sse, die traditionelle Visuali-
sierungsansa¨tze beinhalten sowie eine Redukti-
on der Komplexita¨t der abzuspeichernden Daten.
• Dafu¨r wurde als Teil eines Visualisierungsfra-
meworks DSVR eine Komponente zur In-Situ-
Datenextraktion entwickelt, innerhalb derer das
”
Visualization Mapping“ parallelisiert wird.
• Skalierbare Datenreduktionsverfahren erzeugen
geometrische Objekte, die mit Attributen aus den
Originaldaten angereichert und zum effizienten
Streaming/Rendering vorverarbeitet sind.
• Das Resultat dient als Grundlage zur anschlie-
ßenden interaktiven 3D-Pra¨sentation.
Der durch Hochleistungsrechner unterstu¨tzte wis-
senschaftliche Workflow erga¨nzt die Theorie und
das Experiment insbesondere durch numerische
Simulationen, aber auch durch das Pre- und
Postprocessing, um die Berechnungen vorzube-
reiten und die Rechen- und Messergebnisse
fassbar zu machen. Dieser Workflow tra¨gt zum
Zuwachs an Erkenntnissen und zum interdiszi-
plina¨ren Versta¨ndnis bei. Im Gegensatz zu Simu-
lationssoftware, die auf tausenden Prozessorker-
nen effizient parallel arbeitet, skaliert traditionell fu¨r
das Postprocessing – hier: Datenanalyse und Vi-
sualisierung – eingesetzte (Workstation-)Software
jedoch bei weitem nicht in gleichem Maße. Da-
durch wird der parallele Speed-up des Gesamt-
prozesses – bestehend aus Simulation, Daten-
analyse und Visualisierung – erheblich limitiert.
Daru¨ber hinaus stellt allein die hohe ra¨umliche und
zeitliche Auflo¨sung der Simulationsszenarien ho-
he Anforderungen an die Datenu¨bertragung bzw.
-speicherung. Beispielsweise werden in PALM [5],
das auf dem HLRN-II bis zu 4096 Rechenker-
ne nutzt, instationa¨re Stro¨mungspha¨nomene auf
einem 3D-Gitter mit ∼1011 Datenpunkten mit
∼104 Zeitschritten simuliert. Bei Abspeicherung
sa¨mtlicher skalarer und vektorieller Ergebniswerte
je Gitter- und Zeitpunkt wa¨re ein Volumen von ∼10
Petabyte an Rohdaten zu bewa¨ltigen.
Zur Lo¨sung der genannten Probleme werden
seit ca. 10 Jahren innovative Ansa¨tze entwickelt
und, in enger Abstimmung mit dem Institut fu¨r Me-
teorologie und Klimatologie an der Leibniz Uni-
versita¨t Hannover, in prototypischen Implemen-
tierungen – zuerst auf einer Cray T3E, spa¨ter
auf den HLRN-Rechnern der ersten und zweiten
Generation sowie weiteren Rechenclustern – er-
probt. Kern der Entwicklungen ist eine Bibliothek
zur parallelen Aufbereitung von Zeitserien dreidi-
mensionaler Skalar- und Vektordatenfelder in ei-
ne Sequenz polygonaler 3D-Grafiken (Isosurfaces,
Streamlines, Slicer), u. a. im Rahmen des DFG-
Projekts
”
EVITA – Effiziente Methoden zur Visuali-
sierung in tele-immersiven Anwendungen“ [1], [2],
[3]. Neben der Parallelisierung des
”
Visualization
Mapping“, das Voraussetzung zur interaktiven 3D-
Pra¨sentation – inklusive dem mo¨glichen Einsatz
von Methoden der Virtuellen Realita¨t – ist, findet
zugleich eine Reduktion der Ordnung der Komple-
xita¨t der Daten – und damit des Volumens – statt.
HPC-Cluster (3D Generator)
Graphik-Workstation (3D Viewer)
Streaming-Server
Visualization Mapping
(Pathlines, Isosurfaces, 
Slicer, …)
Data Source
(Simulation)
Presentation
(Display)
Rendering
(3D-Graphics)
Storage, Play-Out
(Option: Post-Filtering)
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Abbildung 1: Die Visualisierungspipeline wird im
DSVR-Framework netzverteilt partitio-
niert und zum Teil parallelisiert.
Die realisierten Datenextraktionsalgorithmen
skalieren bereits bis zu mehreren hundert Cores.
1. Parallele Isosurface-Extraktion mit integrier-
ter Polygonsimplifizierung
Die Idee der engen Verzahnung zweier be-
kannter Verfahren – einerseits der Marching-
Cubes-Algorithmus zur Erzeugung polygo-
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Abbildung 2: Isosurface-Visualisierung des Temperaturfeldes einer Simulation atmospha¨rischer Konvektionszellen
mit PALM in Originalauflo¨sung und mit integrierter Reduktion der Polygonanzahl auf ca. 10%.
Abbildung 3: Bahnlinien-Visualisierung einer atmospha¨rischen Konvektionsstro¨mung auf Basis eines generalisier-
ten Saatpunkt-Schemas und mitgespeicherter Merkmalsextrakte, ohne und mit Postfiltering.
nal angena¨herter Isooberfla¨chen aus Ska-
larfeldern, andererseits Vertex-Clustering zur
Polygonsimplifizierung – wurde implemen-
tiert und erprobt. Hinsichtlich der parallelen
Skalierung sowie auch bezu¨glich der erziel-
ten Reduktionsfaktoren ist der Ansatz erfolg-
reich. Ein neu hinzugekommener Ansatz zur
adaptiven Reduktion, der zuku¨nftig noch aus-
baubar ist, fu¨hrte zu einer weiteren deutli-
chen Qualita¨tsverbesserung (siehe Abb. 2).
2. Parallele Stromlinien-Extraktion mit merk-
malsbasiertem Postfiltering
Es wurden parallele Programmbibliotheks-
funktionen entwickelt, die eine effiziente
Aufbereitung instationa¨rer Vektorfelder in
Stro¨mungskurven erlauben. Mittels Anrei-
cherung des Datenstroms, der urspru¨nglich
die Bahnlinien nur als 3D-Grafik codierte,
durch Eigenschaften aus ra¨umlich und zeit-
lich zugeordneten Rohdaten wurde ein neu-
er Ansatz realisiert. Dieser unterstu¨tzt sowohl
den Batchbetrieb durch die automatisierte
Datenextraktion als auch explorative Visua-
lisierungsszenarien durch die Integration von
interaktivem Postfiltering (siehe Abb. 3).
Mehr zum Thema
1. Olbrich, S., et al., 2009: EVITA – Effiziente Me-
thoden zur Visualisierung in tele-immersiven
Anwendungen. Abschlussbericht zum DFG-
Projekt EVITA, DFG-Gescha¨ftszeichen OL
241/1-1.
2. Manten, S., M. Vetter und S. Olbrich, 2011: Eva-
luation of a Scalable In-Situ Visualization Sys-
tem Approach in a Parallelized Computational
Fluid Dynamics Application. In: Coquillart, S., G.
Brunnett und G. Welch (Hrsg.): Virtual Realities,
Dagstuhl-Seminar 2008, Springer.
3. Vetter, M. und S. Olbrich, 2011: Scalability Issu-
es of In-Situ Visualization in Parallel Simulation
of Unsteady Flows. In: Proceedings of CiHPC
(Competence in High Performance Computing)
2010 – HPC Status Conference of Gauß-Allianz
e. V., Schwetzingen, Germany, Springer.
4. DSVR: http://www.dsvr-software.de
5. PALM: http://palm.muk.uni-hannover.de
Fo¨rderung
Universita¨t Hamburg
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Organisationsstruktur des HLRN
Der HLRN-Verbund wird von seinem Verwaltungsrat gefu¨hrt, in dem jedes beteiligte Land durch den
zusta¨ndigen Referenten im Ministerium bzw. in den Senatorischen Beho¨rden vertreten ist. Der Ver-
waltungsrat wird durch zwei sta¨ndige Kommissionen beraten und unterstu¨tzt, den Wissenschaftlichen
Ausschuss und die Technische Kommission.
Der mit fachlich ausgewiesenen Mitgliedern besetzte Wissenschaftliche Ausschuss entscheidet in ei-
nem wissenschaftlich geleitetem Verfahren u¨ber die Zulassung von Projekten entsprechend den bei der
Deutschen Forschungsgemeinschaft u¨blichen Kriterien fu¨r die Begutachtung von Forschungsvorhaben.
Die Technische Kommission ist verantwortlich fu¨r die Konzeption des Computersystems, die Steuerung
der Betriebsparameter, die Realisierung des Zugangs und die Entwicklung des Fachberaterkonzepts,
welche die Nutzer des HLRN-Systems fachlich und methodisch unterstu¨tzen.
Weitere Informationen u¨ber den HLRN sind auf der HLRN-Website www.hlrn.de zu finden.
Abbildung 1: Organisationsstruktur des HLRN; Stand Januar 2011
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Technik des HLRN-II-Systems
Das HLRN-II-System SGI Altix besteht mit seinen beiden Teilkomplexen in Berlin und Hannover aus je
vier Compute-Systemen (ICE1, XE, ICE2, UV), deren einzelne Komponenten im Folgenden tabellarisch
aufgefu¨hrt werden. Diese vier Systeme sind mit dem I/O-System und zum Teil untereinander durch
ein leistungsfa¨higes Infiniband-Netzwerk verbunden. Die enge Verbindung beider Komplexe ist durch
eine optische 10 Gbit/s-Netzwerkverbindung realisiert. Dadurch lassen sich die Systeme an beiden
Standorten in technischer und administrativer Sicht weitgehend als ein System betreiben und nutzen.
Zusa¨tzlich runden Login-Server, Datei-Server sowie große Magnetband-Archive das Gesamtsystem ab.
Die folgende grafische Darstellung des HLRN-II-Gesamtsystems kennzeichnet die Hardwareausstattung
der einzelnen Komponenten. Die einzelnen Quader kennzeichnen die Rechenknoten, ihre Grundfla¨che
die Zahl der Prozessorcores, ihre Ho¨he die Speichergro¨ße. Die blau eingefa¨rbten Knoten kennzeichnen
Test- und Entwicklungssysteme, der rot eingefa¨rbte xe-Knoten ist reserviert fu¨r sequentielle Pre- und
Postprocessingjobs, die u¨brigen Knoten bilden die Produktionssysteme.
Hubert Busch
Konrad-Zuse-Zentrum fu¨r Informationstechnik Berlin
Abbildung 2: Grafische Darstellung der heterogenen Komponenten des HLRN-II an den beiden Standorten aus
Sicht des Batchsystems.
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ICE1 XE ICE2 UV
Prozessor, Intel Xeon Harpertown Harpertown Nehalem EP Nehalem EX
QuadCore QuadCore QuadCore OctoCore
Anzahl Racks 10 6 30 10
Anzahl Nodes (Blades) 640 96 1.920 304
Anzahl Cores 5.120 768 15.360 4.864
Maximalzahl Cores 2.560 384 7.680 496
pro Anwendung
Maximalzahl Cores 8 8 8 496
pro Linux-Instanz
Taktrate (GHz) 3,0 3,0 2,93 2,266
Hauptspeicher/Node 16 GB 64 GB 48 GB 64 GB
Taktrate des Speichers (GHz) 1,6 1,6 1,333 1,066
Speicherzugriff, 8 (16) threads (GB/s) 15,5 15,5 38 29,6 (41,2)
Maximaler Speicher pro Anwendung 5,12 TB 3,0 TB 46 TB 1,94 TB
Maximaler Speicher pro Linux-Instanz 16 GB 64 GB 48 GB 2.048 GB
Gesamter Hauptspeicher 10,24 TB 6,0 TB 92 TB 19,0 TB
Performance (TFlop/s) 61,4 9,2 180 44
Peakperformance pro NPL 288 288 141 145
((GFlops/s)*h)
Speicherleistung pro NPL 46,5 46,5 57 41,2
((GB/s)*h)
Kommunikationsnetzwerk InfiniBand InfiniBand InfiniBand Numalink 5
4xDDR 4xDDR Dual Rail 4xDDR
MPI-Kommunikation, Latenzzeit 2,5 µs 2,5 µs 3,3 µs 2,0 µs
und Bandbreite 1,9 GB/s 1,9 GB/s 2,8 GB/s 3,1 GB/s
Tabelle 1: Hardware (Gesamtsystem Berlin und Hannover).
Abbildung 3: Das HLRN-II-System ist an jedem Standort in 49 Racks untergebracht, davon 28 fu¨r Computesyste-
me, 13 fu¨r Plattensysteme, 6 fu¨r InfiniBand-Switche und 2 fu¨r weitere Server.
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Betriebssystem
SuSE Linux Enterprise Server (SLES), SGI ProPack
Compiler
Intel compiler suite, GNU compiler suite
Bibliotheken und Anwendungssoftware, Chemie
CPMD, MOLPRO, GAMESS, Gaussian, GROMACS, NAMD, Turbomole, CP2K, CRYSTAL, VASP
Bibliotheken und Anwendungssoftware, Ingenieurwissenschaften
ABAQUS, ANSYS, CFX, FLUENT, STARCD, EnSight, OpenFOAM
Bibliotheken und Anwendungssoftware, Numerik
Intel MKL, PetSc, FFTW, GSL, HDF, netCDF
Parallelisierung
SGI MPI, Intel MPI, OpenMPI, MVAPICH2, OpenMP
Profiling und Debugging
Intel Threading & Tracing Tools, TotalView
Systemsoftware
Moab, Torque, Lustre, SGI Tempo, Scali Manage, Ganglia
Tabelle 2: Betriebssystem und Software.
Abbildung 4: Geo¨ffnete Schranktu¨ren von UltraViolet-Racks mit jeweils 32 Compute-Blades.
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Abbildung 5: 7.200 Glasfaserkabel in InfiniBand-Technik mit einer Gesamtla¨nge von 72 km verbinden die
Compute-Knoten untereinander und mit den I/O-Systemen.
Abbildung 6: Geo¨ffnetes UltraViolet-Blade.
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